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ABSTRAK

Severe Acute Respiratory Syndrome Coronavirus-2 (SARS-CoV-2) merupakan
virus baru yang ditemukan tahun 2019 di Provinsi Hubei, Cina. Hiperaktivitas
trombosit berperan penting dalam patologi COVID-19. Tiga tahun setelah COVID-
19 ini muncul belum ditemukan obat pasti dalam penangan terapi, sehingga perlu
dilakukan pembuatan dan pengembangan obat SARS-CoV-2. Salah satu cara untuk
memangkas waktu dan biaya pembuatan obat baru yaitu dengan metode in silico.
Tomat diketahui memiliki aktivitas antiplatelet yang dapat mempengaruhi fungsi
trombosit. Beberapa senyawa aktif tomat dilakukan skrining secara virtual dengan
menggunakan prediksi molecular docking, prediksi druglikeness, prediksi
farmakokinetika, dan prediksi toksisitas. Skrining virtual dengan memprediksi
molecular docking dilakukan untuk melihat prediksi interaksi senyawa dengan
reseptor target obat. Reseptor target yang digunakan pada simulasi molecular
docking yaitu protein aktivitas antiplatelet kode ID PDB 3F9C yang terkompleks
dengan ligan alami . prediksi druglikeness dilakukan berdasarkan kemiripan sifat
fisikokimia obat, prediksi farmakokinetika dilakukan meiliputi prediksi absorbsi
dan distribusi, dan prediksi toksisitas dilakukan berdasarkan metode ames test,
benigni bossa rulebase dan kroes TTC, Berdasarkan hasil penelitian menggunakan
metode in silico dari 168 senyawa tomat yang diuji, terdapat 3 senyawa yang paling
berpotensi yaitu Indolepyruvate, 5-Hydroxyindole-3-acetic acid, dan Indoleacetic
acid, karena senyawa ini memiliki nilai AG lebih rendah dari native ligan,
memenuhi parameter dari wji Lipinski rule’s of five dan Farmakokinetik, serta
memiliki prediksi toksisitas yang baik.

Kata Kunci: antiplatelet, SARS-CoV-2, tomat (Solanum lycopersicum)



IN SILICO STUDY OF THE ACTIVE CONTENT OF TOMATO
(Solanum lycopersicum) to reduce platelet hyperactivity in COVID-
19 infection
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ABSTRACT

Severe Acute Respiratory Syndrome Coronavirus-2 (SARS-CoV-2) is a new virus
discovered in 2019 in Hubei Province, China. Platelet hyperactivity plays an
important role in the pathology of COVID-19. Three years after the emergence of
COVID-19, no definite cure has been found in the treatment of therapy, so it is
necessary to manufacture and develop a SARS-CoV-2 drug. One way to reduce the
time and cost of making new drugs is by using the in silico method. Tomatoes are
known to have antiplatelet activity that can affect platelet function. Several active
tomato compounds were screened virtually using molecular docking predictions,
druglikeness predictions, pharmacokinetics predictions, and toxicity predictions.
Virtual screening by predicting molecular docking was carried out to see the
predicted interaction of compounds with target drug receptors. The target receptor
used in the molecular docking simulation is the antiplatelet activity protein with ID
PDB code 3F9C complexed with natural ligands. Prediction of druglikeness is
based on the similarity of physicochemical properties of the drug, prediction of
pharmacokinetics includes prediction of absorption and distribution, and
prediction of toxicity based on the Ames test, Benigni Bossa rulebase and Kroes
TTC methods. The most potent compounds are Indolepyruvate, 5-Hydroxyindole-
3-acetic acid, and Indoleacetic acid, because these compounds have lower G values
than native ligands, meet the parameters of the Lipinski rule's of five test and
Pharmacokinetics, and have good toxicity predictions. .

Keywords: antiplatelet, SARS-CoV-2, tomato (Solanum lycopersicum).
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