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ABSTRAK

Badai sitokin (Cytokine Storm) merupakan proses respon imun yang menyebabkan
produksi sitokin yang berlebih sehingga disebut juga sebagai sindrom inflamasi
sistemik yang dapat menimbulkan kematian karena gangguan yang melibatkan
sirkulasi kadar sitokin dan hiperaktifitas sel imun. Berdasarkan pustaka yang
dilakukan diketahui bahwa meniran memiliki aktivitas antivirus dan anti-inflamasi.
Terdapat 14 senyawa flavonoid yang terkandung dalam meniran (Phyllanthus niruri
L.). Tujuan dari penelitian ini adalah untuk memprediksi aktivitas senyawa flavonoid
dari meniran melalui interaksi terhadap reseptor JAK2 dengan menggunakan metode
uji in silico untuk menekan persinyalan JAK2 yang merupakan mediasi terjadinya
badai sitokin. Metode yang digunakan yaitu skrining farmakofor dan penambatan
molekul dengan pengujian lebih lanjut yaitu prediksi sifat fisikokimia, analisis profil
farmakokinetik serta uji toksisitas. Hasil skrining farmakofor menunjukkan terdapat
satu senyawa aktif meniran sebagai senyawa pemandu terhadap JAK2 yaitu quercetol
dengan nilai pharmacophore-fit sebesar 56.32%. Hasil penambatan molekul
menunjukkan nilai energi bebas (AG) dan konstanta inhibisi (KI) berturut-turut
sebesar -8.53 kkal/mol dan 561.93 nM. Dengan residu asam amino penting yang
terikat pada quercetol yaitu SER936 dan LEU932. Berdasarkan prediksi yang
dilakukan quercetol memiliki bioavaibilitas yang baik sebagai sediaan oral.

Kata kunci: Badai Sitokin, Meniran (Phyllanthus niruri L.), Skrining Farmakofor,
Penambatan Molekul, JAK2



PHARMACOPHORE SCREENING AND MOLECULAR DOCKING
OF ACTIVE COMPOUNDS FROM MENIRAN (Phyllanthus niruri
L.) ON JAK2 RECEPTORS AS THE THERAPHY OF COVID-19
CYTOKINE STORM

Triani Patonah
24041117236

ABSTRACT

Cytokine storm is an immune response process that causes excessive cytokine
production, so it is also known as a systemic inflammatory syndrome that can cause
death due to disturbances involving circulating cytokine levels and immune cell
hyperactivity. Based om the literature conducted , it is known that meniran has
antiviral and anti-inflammatory activity. There are 14 flavonoid compounds
contained in meniran (Phyllanthus niruri L.). The purpose of this study was to predict
the activity of flavonoid compounds from meniran through interactions with JAK2
receptors using the in silico test method to suppress JAK2 signaling which mediates
the occurrence of cytokine storms. The method used was pharmacophore screening
and molecular docking with further testing, namely prediction of physicochemical
properties, analysis of pharmacokinetic profiles and toxicity tests. The result of the
pharmacophore screening showed that there was one active compound of meniran as
a guide compound againts JAK2, namely quercetol with a pharmacophore-fit value of
56.32%. Molecular docking results showed that the free energy (AG) and inhibition
constant (KI) values were -8.53 kcal/mol and 561.92 nM, respectively. With an
important amino acid residue bound to quercetol namely SER936 and LEU932.
Based on prediction made, quercetol has good bioavaibility as an oral preparation.

Keywords: Cytokine Storm, Meniran (Phyllanthus niruri L.), Pharmacophore
Screening, Molecular Docking, JAK?2
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