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ABSTRAK 

 

Corona Virus 2019 disebabkan oleh SARS-CoV-2 (Severe Acute 

Respiratory Syndrome Corona virus 2) dengan gejala yang dapat ditularkan dari 

manusia ke manusia. Main protease merupakan salah satu target kerja yang 

prospektif bagi Covid-19. Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui prediksi 

aktivitas senyawa dalam mengkudu (Morinda citrifolia L.) terhadap Mpro sebagai 

anti SARS-CoV-2 melalui identifikasi farmakofor, molecular docking, prediksi 

drug likeness serta prediksi farmakokinetik menggunakan alat berbantu komputasi 

yaitu perangkat lunak LigandScout® 4.4.5, Discovery Studyo Visualizer®, 

AutoDock Tools®, Pre-ADMET, dan Toxtree®. Analisis skrining farmakofor 

senyawa mengkudu menghasilkan validasi dengan nilai AUC 91%, GH score 

80% dan 13 senyawa hits, sedangkan pada validasi molecular docking 

menggunakan reseptor dengan kode PDB ID:7BUY memiliki nilai RMSD 1,389 

Å dan ΔG -2,29 kKal/mol. Dari hasil identifikasi dikatakan bahwa dari 40 

senyawa mengkudu diperoleh satu senyawa aktif yang dapat dijadikan sebagai 

senyawa pemandu yaitu kaempferol yang memiliki fit score 40,80%, dengan nilai 

ΔG -7,51 kKal/mol, nilai KI 3,15x103 nM dengan residu asam amino GLY143A 

yang sama terikat dengan ligan alami. Hasil prediksi absorbsi, distribusi 

menunjukan farmakokinetika yang baik dengan nilai HIA 79,44 %, Caco2 9,58 

nm.sec-1, dan protein plasma binding 89,61%, namun untuk toksisitas perlu 

modifikasi dan penurunan dosis. 

 

 

Kata kunci:  Anti SARS-CoV-2, main protease, mengkudu, skrining farmakofor, 

penambatan  molekul 
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ABSTRACT 

 
Corona Virus 2019 is caused by SARS-CoV-2 (Severe Acute Respiratory 

Syndrome Corona Virus 2) which can be spread from person to person. Main 

protease is one of the prospective job targets for covid-19. The purpose of this 

study was to identify predictions of the compound activity contained in Noni 

(Morinda citrifolia L.) to Mpro as anti SARS-CoV-2 based on pharmacophore 

and molecular docking identification, prediction of drug likeness and 

farmakokinetic prediction by using computation software, that is LigandScout® 

4.4.5, Discovery Studyo Visualizer®,  AutoDock Tools®, Pre-ADMET, and 

Toxtree®. The pharmacophore screening analysis of compound in Noni produces 

a validation with value AUC 91%, GH score 80% and 13 hits compound, while on 

validation of molecular docking by using receptors code PDB ID:7BUY had 

RMSD value 1,389Å and ΔG -2,29 kKal/mol. The result of identification was said 

that from 40 compounds in Noni acquired one active compound that can be used 

as a guide compound, a kaempferol that has a 40.80% fit score, with a 

approximate ΔG -7.51 kkal/mol, Kl value 3.15x103 nM with the same amino acid 

residue of GLY143A bound with natural ligan. Absorbsi prediction results, 

distribution showed that good farmakocotics with a HIA value of 79.44 %, Caco2 

9,58 nm.sec-1 and plasma binding protein 89.61%, but for toxicity it needs 

modification and a reduction in doses. 
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