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ABSTRAK 

 
Covid-19 menjadi wabah sejak ditemukannya virus SARS-CoV-2 (Severe Acute 
Respiratory Syndrome Coronavirus-2) diakhir tahun 2019 virus ini menyebar ke 

seluruh dunia dan menjadi pandemi global. Target pengobatan pada Main Protease 

menjadi harapan baru sebagai jalan keluar wabah ini. Senyawa aktif dari 

Glycyrrhiza glabra, tanaman yang sudah digunakan sebagai obat sejak 4000 tahun 

lalu memiliki potensi sebagai kandidat antivirus SARS-CoV-2, dengan melakukan 

kajian in silico dapat mempercepat penemuan senyawa aktif yang potensial sebagai 

anti-SARS-CoV-2. Pada penelitian ini dilakukan prediksi aktivitas antivirus, 

penambatan molekul, molekular dinamik, prediksi druglikeness, hingga prediksi 

profil farmakokinetika meliputi Absorpsi, distribusi, metabolisme serta profil 

toksisitas senyawa. Pada penelitian ini juga dilakukan pencarian senyawa simililar 

berdasarkan kedekatan struktur dari senyawa terbaik untuk memperluas proses 

pencarian kandidat obat. Kode reseptor main protease yang digunakan yaitu 7NG6, 

7SI9, 7DPU dan 7RN4. Sebanyak 112 senyawa uji ditambatkan pada tiap reseptor, 

dan masing masing reseptor memperoleh tiga senyawa terbaik diantaranya 7NG6 

Glycyrrizin (ΔG -9,1 Kkal/mol), Isoliquirtin apioside (ΔG -9,0 kkal/mol) dan 

Semilicoisoflavone B ΔG -9,0 kkal/mol, selanjutnya pada reseptor 7SI9 senyawa 

Licoricesaponin E2 (ΔG -10,5 kkal/mol), Glycyrrrhizin (ΔG -10 kkal/mol), dan 

Licoricesaponin J2 (ΔG-9,5 kkal/mol), pada reseptor ketiga yaitu 7DPU diperoleh 

senyawa terbaik Licoagrodin (ΔG -8,9 kkal/mol), Naringin (ΔG -8,8 kkal/mol) dan 

Licoagrone (ΔG -8,5 kkal/mol) dan pada reseptor terakhir dengan kode 7RN4 

diperoleh senyawa Semilicoisoflavone B (ΔG -10 kkal/mol), Sophoraisoflavone A 

(ΔG -9,5 kkal/mol) dan Urarenol (ΔG -9,4 kkal/mol), selanjutnya dilakukan proses 

molekular dinamik dan prediksi druglikeness dan ADMET, dari keseluruhan proses 

penelitian didapat satu senyawa yang paling direkomendasikan dan memenuhi 

parameter uji yaitu senyawa Semilicoisoflavone B dikarenakan setelah dilakukan 

simulasi dinamika molekuler selama 1ns dengan perangkat lunak Open MM 

senyawa ini memiliki kestabilan yang terbaik terutama pada reseptor 7NG6 dan 

7RN4 dan memenuhi aturan druglikeness sebagai obat oral dan memiliki profil 

farmakokinetika yang baik. 

 

Kata Kunci: SARS-CoV-2, molecular dynamic, molecular docking, main protease, 

Glycyrrhiza glabra 
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ABSTRACT 

 
Covid-19 has become an outbreak since the emergence of the SARS-CoV-2 (Severe 

Acute Respiratory Syndrome Coronavirus-2) virus at the end of 2019 this virus 

spread throughout the world and became a global pandemic. Treatment targets on 

Main Protease become new hope as a way out of this epidemic. The active 

compound from Glycyrrhiza glabra, a plant that has been used as a medicine since 

4000 years ago has potential as an antiviral candidate for SARS-CoV-2, by 

conducting in silico studies it can accelerate the discovery of potential active 

compounds as anti-SARS-CoV-2. In this study, predictions of antiviral activity, 

molecular anchoring, molecular dynamics, druglikeness predictions, and 

predictions of pharmacokinetic profiles include absorption, distribution, 

metabolism and toxicity profiles of compounds. In this study, the search for similar 

compounds based on the closeness of the structure of the best compounds was also 

carried out to expand the process of searching for drug candidates. The main 

protease receptor codes used are 7NG6, 7SI9, 7DPU and 7RN4. A total of 112 test 

compounds were attached to each receptor, and each receptor obtained the three 

best compounds including 7NG6 Glycyrrizin (ΔG -9.1 Kcal/mol), Isoliquirtin 

apioside (ΔG -9.0 kcal/mol) and Semilicoisoflavone B G -9, 0 kcal/mol, then at the 

7SI9 receptor compound Licoricesaponin E2 (ΔG -10.5 kcal/mol), Glycyrrrhizin 

(ΔG -10 kcal/mol), and Licoricesaponin J2 (ΔG-9.5 kcal/mol), at the third receptor 

namely 7DPU obtained the best compounds Licoagrodin (ΔG -8.9 kcal/mol), 

Naringin (ΔG -8.8 kcal/mol) and Licoagrone (ΔG -8.5 kcal/mol) and the last 

receptor with code 7RN4 obtained Semicoisoflavone B (ΔG -10 kcal/mol), 

Sophoraisoflavone A (ΔG -9.5 kcal/mol) and Urarenol (ΔG -9.4 kcal/mol), then 

carried out the molecular dynamics process and prediction of druglikeness and 

ADMET, from the whole research process. One of the most recommended 

compounds and meeting the test parameters was obtained, namely the compound 

Semicoisoflavone B because after the simulation was carried out, it was Molecular 

dynamics for 1 nano second using the Open MM software this compound has the 

best stability, especially at the 7NG6 and 7RN4 receptors and meets the 

druglikeness rules as an oral drug and has a good pharmacokinetic profile. 

 

Key Words: SARS-CoV-2, molecular dynamic, molecular docking, main protease, 

Glycyrrhiza glabra 
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