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KATA PENGANTAR 

  
 

Puji syukur kami panjatkan kehadirat Allah SWT Tuhan Yang Maha Esa, karena atas Karunia dan Rahmat-

Nya Prosiding Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia#2  yang telah diselenggarakan oleh Jurusan Kimia 

FMIPA UNIMED  pada tanggal 11 Desember 2021 melalui Virtual Conference dapat diselesaikan. Ucapan terima 

kasih kami sampaikan kepada seluruh pihak yang telah membantu dalam penyusunan prosiding ini.  

Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia adalah seminar tahunan yang diselenggarakan oleh Jurusan 

Kimia Unimed. Pada Seminar ke dua ini mengambil tema  “Peran Strategis Kimia Dan Pendidikan Kimia 

Terhadap Pengembangan Ilmu Pengetahuan Dan Teknologi Dalam Revolusi 4.0 Di Era New Normal”. Melalui 

skegiatan seminar ini berbagai hasil penelitian, ide dan pemikiran peneliti di bidang kimia, praktisi kimia dan 

pendidikan kimia telah dipresentasikan.  

Prosiding ini memuat karya tulis terdiri dari berbagai hasil penelitian dalam bidang kimia dan pendidikan 

kimia. Makalah yang dimuat dalam prosiding ini meliputi makalah dari keynote  dan invited speaker, makalah dari 

pemalakah utama dari bidang Kimia meliputi sub bidang Kimia Analitik, Kimia Orgnik dan Anorganik, Kimia Fisik 

dan Polimer, Biokimia dan Bioteknologi dan makalah utama  Pendidikan Kimia. 

Semoga penerbitan prosiding ini dapat bermanfaat baik untuk kalangan kimiawan, pengguna ilmu kimia dan 

pemerhati pendidikan kimia maupun pembaca lainnya dalam pengembangan penelitian dimasa akan datang. Akhir 

kata kepada semua pihak yang telah membantu, kami ucapkan  

terima kasih. 
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SAMBUTAN KETUA PANITIA 

 
Assalaamu’alaikum warahmatullahi wabarakaatuh,  

Selamat pagi dan salam sejahtera untuk kita semua.  

Pertama-tama marilah kita panjatkan puji syukur ke hadirat Allah SWT atas limpahan rahmat dan karunia-

Nya, sehingga pada pagi hari ini kita dapat berkumpul untuk mengikuti acara Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan 

Kimia#2 Jurusan kimia FMIPA UNIMED dengan tema “Peran Strategis Kimia dan Pendidikan Kimia Terhadap 

pengembangan Ilmu Pengetahuan dan Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New Normal”.   Dengan 

menghadirkan Dr. Harry Firman, M.Pd (UPI), Prof. Dr. Karna Wijaya, M.Eng (UGM), Dr. Asep Wahyu Nugraha 

(UNIMED) sebagai keynote speaker dan Drs. Zulfan Mazaimi, M.Pd (Ketua PPSKI-Sumut), Dr. Eng. Yulia Eka Putri 

(Unand) dan Dr. Vivi Purwandari (Universitas Sarimutiara Indonesia) sebagai  invited speaker. 

Seminar Nasional ini diselenggarakan dengan tujuan untuk: 1) Mengkomunikasikan dan memfasilitasi 

interaksi professional antar komunitas kimia dan pendidikan Kimia di Indonesia untuk saling berbagai informasi dan  

2) Meningkatkan kerjasama antara para pendidik, peneliti dan praktisi. Kegiatan Seminar Nasional ini diharapkan 

dapat menjadi forum pertemuan antara ilmuwan  peneliti dalam bidang kimia, praktisi kimia, dan pendidikan kimia, 

serta stake holder lainnya untuk bekerjasama dan sharing terkait peran Strategis kimia dan pendidikan kimia Terhadap 

pengembangan Ilmu Pengetahuan dan Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New Normal. Untuk mencapai 

tujuan tersebut, kami panitia telah mengundang Dosen, peneliti, pendidik, mahasiswa dan pemerhati dalam bidang 

kimia dari berbagai instansi di wilayah tanah air. Undangan tersebut telah ditanggapi oleh registrasi peserta sebanyak 

150 orang peserta dari berbagai kalangan dan wilayah Ujung Timur sampai Barat Indonesia dengan 86 peserta akan 

mempersentasikan makalahnya. 

Akhir kata Kami panitia menyampaikan terimakasih kepada keynote speaker dan invited speaker, peserta dan 

pemakalah, juga segenap undangan kami atas peran sertanya dalam seminar ini. Panitia telah berusaha untuk 

mempersiapkan seminar ini dengan sebaik-baiknya, namun kami meminta maaf apabila terdapat kekurangan dalam 

pelayanan kami  Kami. Kiranya kegiatan seminar nasional ini dapat memberikan manfaat bagi kita semua. 

Wassalamu’alaikum warahmatullahi wabarakaatuh 

 

 

Medan, 11  Desember  2021 

Ketua Panitia , 
  

 

Dr. Ahmad Nasir Pulungan, M.Sc 

NIP. 198106182012121005 
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SAMBUTAN KETUA JURUSAN 

 
Assalaamu’alaikum warahmatullahi wabarakaatuh,  

Selamat pagi dan salam sejahtera untuk kita semua.  

Puji syukur ke hadirat Allah SWT atas limpahan rahmat dan karunia-Nya, sehingga kita dapat  mengikuti 

acara Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia#2 Jurusan kimia FMIPA UNIMED. Kami mengucapkan 

selamat datang kepada seluruh peserta seminar dan semoga kegiatan seminar ini dapat memberikan kontribusi bagi 

pengembangan ilmu Kimia dan Pendidikan Kimia. Kegiatan Seminar ini juga diharapkan dapat menjadiwadah  bagi 

ilmuwan  peneliti dalam bidang kimia, praktisi kimia, dan pendidikan kimia, serta stake holder lainnya untuk 

bekerjasama dan sharing terkait peran Strategis kimia dan pendidikan kimia Terhadap pengembangan Ilmu 

Pengetahuan dan Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New Normal. 

Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia#2 tahun 2021 ini bertema” peran Strategis kimia dan 

pendidikan kimia Terhadap pengembangan Ilmu Pengetahuan dan Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New 

Normal” Dengan menghadirkan Dr. Harry Firman, M.Pd (UPI), Prof. Dr. Karna Wijaya, M.Eng (UGM), Dr. Asep 

Wahyu Nugraha (UNIMED) sebagai keynote speaker dan Drs. Zulfan Mazaimi, M.Pd (Ketua PPSKI-Sumut), Dr. 

Eng. Yulia Eka Putri (Unand) dan Dr. Vivi Purwandari (Universitas Sarimutiara Indonesia) sebagai  invited 

speaker.Penyelenggraan seminar nasional ini begitu penting bagi kami Jurusan Kimia FMIPA UNIMED dalam 

rangka meningkatka peran serta mahasiswa dan dosen dalam kegiatan pertemuan ilmiah dan publikasi yang akan 

menunjang pada akreditasi Jurusan Kimia FMIPA UNIMED. 

Saya selaku ketua Jurusan Kimia FMIPA UNIMED mengucapkan terimaksih yang sebesar-besarnya kepada 

seluruh panitia yang telah bekerja keras untuk terselenggarakannya kegiatan seminar ini. Akhir kata, semoga apa yang 

menjadi tujuan dan harapan pada kegiatan Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia ini dapat terwujud serta 

dapat memberikan manfaat bagi kita semua. 

Wassalamu’alaikum warahmatullahi wabarakaatuh. 

 

 

 

 

Medan, 11  Desember  2021 

Ketua Jurusan FMIPA UNIMED 
  

 

Dr. Ayi Darmana, M.Si 

NIP. 196608071990101001 
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SAMBUTAN  DEKAN 

 
Assalamualaikum..W..Wbr…….Salam Sejahtera bagi kita semua,  

Puji syukur kehadirat Allah SWT, Tuhan Yang Maha Esa berkat rahmat dan karuniaNya kita dapat 

mengikuti kegiatan Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia#2 yang diselenggarakan oleh Jurusan Kimia 

FMIPA UNIMED. Kegiatan Seminar ini menghadirkan keynote speaker Dr. Harry Firman, M.Pd (UPI), Prof. Dr. 

Karna Wijaya, M.Eng (UGM), Dr. Asep Wahyu Nugraha (UNIMED), dan invited speaker Drs. Zulfan Mazaimi, 

M.Pd (Ketua PPSKI-Sumut), Dr. Eng. Yulia Eka Putri (Unand) dan Dr. Vivi Purwandari (Universitas Sarimutiara 

Indonesia). Kami mengucapkan selamat datang kepada seluruh peserta seminar dan semoga kegiatan ini memberikan 

kontribusi positif bagi pengembangan Ilmu Kimia dan Pendidikan kimia.  

Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia Jurusan Kimia FMIPA UNIMED telah ditetap sebagai 

kegiatan rutin yang diselenggarakan setiap tahunnya. Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan kimia#2 tahun 2021 ini 

mengangkat tema “ Peran Strategis Kimia dan Pendidikan Kimia terhadap Pengembangan Ilmu Pengetahuan dan 

Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New Normal”.  Meski kita saat ini masih belum keluar dari masa 

pandemik CoVID-19, namun perkembangan teknologi yang begitu pesat di era industi 4.0 telah melahirkan peluang 

dan tantangan baru. Karenanya penelitian dalam bidang Kimia dan teknik pembelajarannya harus dapat berkontribusi 

pada peningkatan dan pengembangan ketrampilan digital (ICT) dalam proses pembelajaran, dan juga mampu 

mengintegrasikan teknolgi tersebut dalam kegiatan penelitian dilaboratorium kimia. Peningkatan dan pengembangan 

tersebut tentu saja baik ditinjau dari sisi materi, teknologi pembelajaran, kegiatan penelitian, dan pembentukan 

karakter. Melalui kegiatan Seminar Nasional ini, Kami berharap  bapak/ibu dapat bertukar pikiran untuk dapat 

mensinergikan hasil-hasil penelitian dikampus dengan kebutuhan masyarakat dan kolaborasi dengan stakeholder dan 

industri dalam rangka menterjemahkan tema diatas. 

Akhir kata, Kami mengucapkan terimakasih kepada seluruh panitia yang telah bekerja keras untuk 

terselenggranya kegiatan seminar ini.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

        Medan, 11 Desember 2021 

        Dekan FMIPA UNIMED 

 

 
        Prof. Dr. Fauziyah Harahap, M.Si 

        NIP. 1966072811991032002  
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Abstrak  
Covid-19 (Coronavirus Disease-2019) adalah salah satu penyakit menular yang diakibatkan oleh sindrom 

pernafasan akut SARS-CoV-2. Kandungan flavonoid pada tanaman kelor seperti epicatechin dan hesperetin 

memiliki afinitas pengikatan yang baik terhadap sisi aktif ACE2, sehingga berpeluang sebagai inhibitor 

interaksi SARS-CoV-2. Penelitian ini bertujuan menentukan potensi senyawa aktif flavonoid dari tanaman 

kelor yaitu epicatechin dan hesperetin sebagai inhibitor main protease SARS-CoV-2 secara in silico 

berdasarkan energi bebas Gibbs (∆G), konstanta inhibisi, interaksi ikatan hidrogen serta Root Mean 

Deviation Square (RMSD) dengan menggunakan metode molecular docking. Adapun aplikasi yang 

digunakan adalah AutoDock Vina, Discovery Studio dan PyMOL. Hasil docking menunjukan senyawa 

flavonoid epicatechin dan hesperetin memiliki nilai energi bebas Gibbs (∆G) terendah yaitu sebesar -1.37 

kcal/mol dan -1.72 kcal/mol, sedangkan nilai energi bebas Gibbs (∆G) terbaik pada ligan utama yaitu - 7.41 

kcal/mol. Adapun konstanta inhibisi senyawa flavonoid epicatechin dan hesperetin yaitu 99.66 mM dan 

54.98 mM, serta interaksi ikatan hydrogen menunjukkan adanya interaksi antara senyawa uji terhadap 

reseptor androgen pada asam amino tertentu, yaitu ASN142 pada epicatechin dan ASN119 pada hesperetin. 

Kesimpulan penelitian ini menunjukan bahwa senyawa flavonoid epicatechin dan hesperetin dari tanaman 

kelor berpotensi dijadikan sebagai inhibitor main protease SARS-CoV-2 atau berpotensi sebagai kandidat 

obat anti COVID-19. 

 

Kata kunci : SARS-CoV-2, main protease, kelor, epicatechin, hesperetin.  
 

Abstract  
Covid-19 (Coronavirus Disease-2019) is an infectious disease caused by the acute respiratory syndrome SARS-

CoV-2. The flavonoid content in Moringa plants such as epicatechin and hesperetin has a good binding affinity 

to the active site of ACE2, so it has the potential to be an inhibitor of the SARS-CoV-2 interaction. This study 

aims to determine the potential of flavonoid active compounds from Moringa plants, namely epicatechin and 

hesperetin as main protease inhibitors of SARS-CoV-2 in silico based on Gibbs free energy (∆G), inhibition 

constants, hydrogen bond interactions and Root Mean Deviation Square (RMSD) using the molecular docking 

method. The applications used are AutoDock Vina, Discovery Studio and PyMOL. The docking results showed 

that the flavonoid compounds epicatechin and hesperetin had the lowest Gibbs free energy (∆G) values of -1.37 

kcal/mol and -1.72 kcal/mol, while the best Gibbs free energy (∆G) was -7.41 kcal/mol. moles. The inhibition 

constants for the flavonoid compounds epicatechin and hesperetin were 99.66 mM and 54.98 mM, and hydrogen 

bond interactions indicated an interaction between the test compound and the androgen receptor on certain 

amino acids, namely ASN142 on epicatechin and ASN119 on hesperetin. The conclusion of this study shows 

that the flavonoid compounds epicatechin and hesperetin from the Moringa plant have the potential to be used 

as main protease inhibitors for SARS-CoV-2 or potential as anti-COVID-19 drug candidates. 

 

Keywords: SARS-CoV-2, main protease, moringa, epicatechin, hesperetin.  

 

1. Pendahuluan  
Coronavirus, ditemukan pada tahun 1960, adalah jenis virus menular yang awalnya dinamai berdasarkan 

penampilan seperti mahkotanya, karena proyeksi glikoprotein pada amplopnya, di bawah mikroskop elektron dan 

dikelompokkan ke dalam famili Coronaviridae; memesan Nidovirales. Mereka menyerang saluran pernapasan 
melalui hidung. Setelah masa inkubasi sekitar 3-7 hari, mereka menyebabkan gejala pilek/bronkitis ringan (hidung 

tersumbat, bersin, pilek, batuk, sakit kepala, demam, pneumonia, asthenia dan peradangan pada saluran napas) pada 
spesies unggas dan mamalia (Kumar et al., 2021). Jenis baru penyakit menular baru yang mempengaruhi jutaan 
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orang, disebabkan oleh penyakit akut yang parah sindrom pernapasan coronavirus 2 (SARS-CoV-2) baru-baru ini 
dinyatakan sebagai pandemi oleh Organisasi Kesehatan Dunia (WHO) (Das et al., 2021). Saat ini, lebih dari 225 

negara terkena dampak COVID-19 dengan lebih dari 2,5 juta orang hingga saat ini meningkat dalam ribuan per 

hari) di seluruh dunia dan tingkat kematian sekitar 5 hingga 10%. Selain itu, kehidupan jutaan orang telah terkena 
dampak karena penguncian wajib, isolasi, dan karantina. Dengan demikian, dampak parah dari wabah COVID-19 

telah memberikan tantangan besar bagi kesehatan, masyarakat, danekonomi global (Joshi et al., 2021).  
Sampai saat ini tidak obat tertentu telah dikembangkan, dan karena itu mempertimbangkan faktor risiko 

yang terkait dengan penyakit ini, ada kebutuhan mendesak untuk metode pengobatan untuk mengobati penyakit ini 

untuk membatasi transmisi (Enayatkhani et al., 2021). Beberapa upaya sedang dilakukan untuk menargetkan 

protein kunci patogenesis SARS-CoV-2 seperti protease utama (MPro), RNA-dependent RNA polymerase (RdRp), 

RNA binding N terminal domain (NTD) dari Nucleocapsid protein (N protein), ion virus saluran (protein E), 2'-O-

RiboseMethyltransferase dan reseptor Angiotensin-converting-enzyme 2 manusia (hACE-2) (Gao et al. 2020; 

Gupta et al., 2021; Khan et al., 2021; Sarma et al., 2021; Shang et al., 2020; Zhang et al., 2020). CoV main protease 

juga (CoV MPro) dikenal sebagai 3CL protease atau 3CLPro, sebuah protease sistein tiga domain (domain I hingga 

III) dengan lipatan dua domain seperti chymotrypsin di ujung N memediasi sebagian besar peristiwa pembelahan 

maturase dalam prekursor poliprotein coronavirus (Gorbalenya et al., 1989; Lee et al., 1991; Ziebuhr et al., 2000).  
Karena mereka memiliki peran kunci dalam replikasi virus, protease ini telah muncul sebagai target obat 

yang penting. Lebih jauh lagi, dengan kemiripan yang sangat rendah dengan protease manusia, inhibitor MPro 

ditemukan sangat kurang sitotoksiknya (Anand et al., 2003; Zhang et al., 2020). MPro di SARS-CoV2 adalah 

pemrosesan enzim kunci, perakitan dan perbanyakan virus. Mengganggu aktivitas enzim ini dapat mengganggu 

replikasi, perbanyakan virus. Dengan demikian, mengganggu siklus hidupnya tanpa membahayakan inangnya, 

menjadikannya target yang ideal sebagai penghambat utama SARS-CoV2. Karena Mpro memiliki situs aktif untuk 

inhibitor, senyawa dapat berinteraksi di situs aktif enzim, sehingga mengganggu proses replikasi enzim. Karena 

terjadi gangguan pada proses replikasi dan transkripsi, virus tidak dapat berkembang biak (Daidone et al., 2012; 

Ton et al., 2020; Wang, 2020).  
Karena bioaktivitas yang beragam dan toksisitas yang lebih rendah, flavonoid bioaktif yang terjadi secara 

alami molekul juga telah disaring untuk efek terapeutik potensial mereka (Khaerunnisa et al., 2020; Thuy et al., 

2020).Moringa oleifera atau yang lebih dikenal sebagai tanaman kelor merupakan tanaman yang dibudidayakan 

didaerah tropis dan menjadi salah satu sumber nutrisi masyarakat Indonesia (Riastiwi et al., 2018). Berdasarkan 

penelitian sebelumnya, M. oleifera memiliki aktivitas antioksidan anti-aging (Imamsari et al., 2018). Kandungan 

tanaman tersebut diketahui terutama flavonoid mampu mendenaturasi dan mengganggu fungsi banyak 

makromolekul termasuk ACE (Khan et al., 2019). Selain itu, kandungan flavonoid pada tanaman kelor (Moringa 

oleifera) seperti epicatechin dan hesperetin memiliki afinitas pengikatan yang baik terhadap sisi aktif ACE2, 

sehingga berpeluang sebagai inhibitror interaksi SARS-CoV-2 dan sel inang (Koentjoro et al., 2020).  
Oleh karena itu, tujuan dari penelitian ini adalah untuk memprediksi apakah senyawa bioaktif flavonoid 

dari tanaman kelor (M. oleifera) antara lain seperti epicatechin dan hesperetin dapat mampu berinteraksi dengan 
reseptor ACE2, sehingga berpeluang sebagai inhibitor interaksi SARS-CoV-2 dan sel inang melalui metode 
docking molecular.  
2. Metode Penelitian  
2.1 Alat dan Bahan  

   Hardware yang digunakan adalah Laptop Intel® Core™ i3-3217U CPU @ 1.80 GHz dengan sistem 

operasi Windows 10 Pro 64 bit. Software yang digunakan dalam penelitian ini antara lain Autodock Vina 4.2, 
BIOVIA Discovery Studio 2021 21.1.0.20298, dan PyMOL Molecular Graphic System 2.5.2.  
2.2 Penentuan Reseptor  

   Penelitian ini dilakukan dengan penambatan molekul menggunakan reseptor main protease dari SARS-
CoV- 2 dengan kode PDB 7JPZ yang diambil dari website RCSB PDB (Protein Data Bank).  
2.3 Preparasi Reseptor (Struktur Protein)  

   Persiapan protein target dilakukan dengan pengunduhan protein 7JPZ melalui website RCSB PDB. Protein 

(makromolekul) dihilangkan molekul airnya dan dipisahkan dari ligan ataupun residu dengan menggunakan 

aplikasi BIOVIA Discovery Studio 2021. Sehingga diperoleh 2 file output berupa .pdb yang terdiri dari reseptor 
(makromolekul) dan ligan alami.  
2.4 Preparasi Ligan Pembanding  

Ligan pembanding diperoleh dari website PubChem, dimana ligan pembanding yang digunakan pada 
penelitian ini adalah senyawa flavonoid dari tanaman kelor yaitu epicatechin dan hesperetin. Konformasi 3D dari 
kedua senyawa tersebut diunduh dalam format .sdf yang kemudian masing-masing senyawa akan dilakukan export 

molecule dengan file output .pdb menggunakan aplikasi PyMOL Molecular Graphic System.  
2.5 Docking Reseptor-Ligan Alami  
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Proses docking dilakukan menggunakan aplikasi Autodock. Reseptor diinput telebih dahulu dan dilakukan 
penambahan atom hidrogen. Setelah itu, ligan alami diinput kemudian dilakukan preparasi grid box dan docking. 
Kemudian dilakukan analyze docking dan diperoleh nilai afinitas, koefisien inhibitor dan RMSD nya.  
2.6 Visualisasi Hasil Docking Reseptor-Ligan Alami  

Visualisasi hasil docking antara reseptor dengan ligan alami dilakukan dengan aplikasi BIOVIA Discovery 
Studio untuk melihat interaksi antara makromolekul dengan ligan alami dalam bentuk 2D Diagram.  
2.7 Docking Reseptor-Ligan Pembanding  

Proses docking untuk ligan pembanding dilakukan dengan tahapan yang sama seperti pada prosedur 

docking reseptor-ligan alami. Hal yang perlu diperhatikan adalah ukuran grid box harus sama dengan ukuran grid 
box pada ligan alami. Kemudian dilakukan analyze docking dan diperoleh nilai afinitas, koefisien inhibitor dan 

RMSD nya.  
2.8 Visualisasi Hasil Docking Reseptor-Ligan Pembanding  

Visualisasi hasil docking antara reseptor dengan ligan pembanding dilakukan dengan aplikasi BIOVIA 
Discovery Studio untuk melihat interaksi antara makromolekul dengan masing-masing ligan pembanding yaitu 

epicatechin dan hesperetin dalam bentuk 2D Diagram.  
 

3. Hasil dan Pembahasan  
3.1 Penentuan Reseptor 

Dalam penentuan reseptor, hal yang harus diperhatikan adalah menggunakan reseptor yang memiliki 
resolusi dibawah 2.0 Å  dengan metode X-Ray Diffraction dan hanya memiliki satu buah ligan agar memudahkan 

dalam proses docking nantinya. Reseptor yang digunakan pada penelitian ini adalah reseptor berupa SARS-CoV-

main protease seperti pada gambar 1 dengan kode PDB 7JPZ memiliki spesifikasi yaitu resolusi sebesar 1.60 Å  
dengan metode X-Ray Diffraction dan memiliki sebuah ligan alami dengan kode GHX. 

   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Gambar 1(a) Biological Assembly 1; (b) Asymmetric Unit (7JPZ) 

  
3.2. Preparasi Reseptor (Struktur Protein)  

Protein target yang diperoleh dari PDB masih mengandung molekul air, residu dan ligan alaminya 
(gambar 2.a), sehingga reseptor (makromolekul) perlu dipisahkan dari molekul air, residu dan ligan alaminya 

(gambar 2.b). 
 
 
   

 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

Gambar 2(a) Reseptor yang masih mengandung molekul air, residu dan ligan alami; (b) Reseptor 

(makromolekul) tanpa molekul air, residu dan ligan alami 
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Protein target dengan kode PDB 7JPZ memiliki ligan alami dengan kode GHX dengan nama ligan (phenylmethyl) 

N-[(2S)-1-oxidanylidene-1-[[(2S)-1-oxidanyl-3-[(3S)-2-oxidanylidenepyrrolidin-3-yl]propan-2-yl]amino]-3-phenyl-

propan-2-yl]carbamate dan rumus molekul C24H29N3O5 yang telah dipisahkan sebelumnya dari reseptor 

makromolekulnya seperti pada gambar 3. 

  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

Gambar 3(a) Struktur 2D; (b) Struktur 3D 

 

3.3. Preparasi Ligan Pembanding  
Ligan pembanding yang digunakan pada penelitian ini berasal dari senyawa aktif flavonoid tanaman kelor 

yaitu epicatechin dan hesperetin yang diperoleh dari PubChem dan di export dengan aplikasi PyMOL dalam 

bentuk format .pdb. (-)-epicatechin adalah katekin dengan konfigurasi (2R,3R)-. Epicatechin memiliki peran 

sebagai antioksidan. Epicatechin adalah polifenol dan katekin. Epicatechin adalah enansiomer dari (+)-epicatechin. 

Flavonoid antioksidan, terdapat terutama pada tanaman berkayu baik dalam bentuk (+)-catechin dan (-)- 

epicatechin (cis). Struktur dari epicatechin ditunjukkan seperti pada gambar 4. 

 

 

 

 

 

 

 

 

  
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Gambar 4. (2R,3R)-2-(3,4-dihydroxyphenyl)-3,4-dihydro-2H-chromene-3,5,7-triol (C15H14O6) 

 
Hesperetin adalah trihidroksiflavanon yang memiliki tiga gugus hidroksi yang terletak pada posisi 3’-,  

5- dan 7 dan substituen metoksi tambahan pada posisi 4’. Ini memiliki peran sebagai antioksidan, agen 

antineoplastik dan metabolit tanaman. Ini adalah monometoksiflavanon, trihidroksiflavanon, anggota 3’-

hidroksiflavanon dan anggota 4’-metoksiflavanon. Ini adalah asam konjugasi dari hesperetin (1-). Hesperetin 

termasuk dalam kelas flavanon dari flavonoid. Hesperetin, dalam bentuk glikosidanya (hesperidin), adalah 

flavonoid yang dominan dalam lemon dan jeruk. Struktur dari hesperetin ditunjukkan seperti pada gambar 5. 
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Gambar 5. (2S)-5,7-dihydroxy-2-(3-hydroxy-4-methoxyphenyl)-2,3-dihydrochromen-4-one (C16H14O6) 

 

3.4. Docking Reseptor-Ligan Alami  
Proses docking antara reseptor dengan ligan alami dilakukan dengan aplikasi AutoDock. Reseptor (makromolekul) 
diinput terlebih dahulu dan dilakukan penambahan ikatan hidrogen seperti pada gambar 6.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

 

 

Gambar 6. Reseptor yang telah ditambahkan ikatan hidrogen 

 
Selanjutnya adalah penambahan ligan alami. Ligan alami memiliki struktur dengan 12 karbon aromatik 

dengan jumlah ikatan yang dapat diputar sebanyak 11/32. Pada proses set grid box, konfigurasi dimensi x,y,z yang 
digunakan adalah 32,30,22 seperti yang ditunjukkan pada gambar 7.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Gambar 7. Grid box ligan alami 

  
Hasil dari proses docking antara reseptor (makromolekul) dengan ligan alaminya diperoleh nilai afinitas 

energi bebas Gibbs (∆G) terbaik pada ligan utama yaitu sebesar -7.41 kcal/mol, dengan koefisien 

inhibitor 3.73 µM dan nilai RMSD 1.88 Å. Binding affinity adalah nilai yang menunjukkan kemampuan ligan 

berikatan dengan reseptor. Jika semakin besar nilai afinitas ikatan, maka afinitas antara reseptor dengan ligan akan 

semakin rendah. Semakin kecil nilai afinitas binding, maka afinitas antara reseptor dengan ligan semakin tinggi. 
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Hasil binding energy antara reseptor dengan ligan alami ini menunjukkan hasil yang baik dan nilai RMSD yang 

kurang dari 2.0 Å menunjukkkan hasil dari metode docking yang baik.  
3.5. Docking Reseptor-Ligan Pembanding  

Proses docking antara reseptor dengan ligan pembanding yaitu epicatechin dan hesperetin dilakukan 

dengan langkah yang sama terhadap proses docking reseptor-ligan alami. Ligan pembanding epicatechin memiliki 

struktur dengan 12 karbon aromatik dan 9 ikatan hidrogen non-polar dengan jumlah ikatan yang dapat diputar 

sebanyak 6/32. Sedangkan ligan pembanding hesperetin memiliki struktur dengan 12 karbon aromatik dan 11 

ikatan hidrogen non-polar dengan jumlah ikatan yang dapat diputar sebanyak 5/32. Pada proses set grid box, 

konfigurasi dimensi x,y,z yang digunakan sam dengan konfigurasi grid box pada ligan alami sebelumnya yaitu 

32,30,22 seperti yang ditunjukkan pada gambar 8.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Gambar 8. (a) Grid box epicatechin;(b) Grid box hesperetin 

  
Hasil dari proses docking antara reseptor (makromolekul) dengan ligan pembanding epicatechin diperoleh nilai 

afinitas energi bebas Gibbs (∆G) terbaik pada yaitu sebesar -1.37 kcal/mol, dengan koefisien inhibitor 99.66 mM 

dan nilai RMSD 3.92 Å . Sedangkan hasil dari proses docking antara reseptor (makromolekul) dengan ligan 

pembanding hesperetin diperoleh nilai afinitas energi bebas Gibbs (∆G) terbaik pada yaitu sebesar -1.72 kcal/mol, 

dengan koefisien inhibitor 54.98 mM dan nilai RMSD 4.38 Å. Kedua ligan pembanding tersebut yaitu 

epicatechin dan hesperetin sama-sama masih menunjukkan nilai afinitas, koefisien inhibitor dan RMSD yang cukup 

baik, meskipun jika dibandingkan dengan nilai afinitas dari ligan alami.  
3.6. Visualisasi Hasil Docking  

Visualisasi dilakukan dengan menambatkan ligan dengan energi afinitas terendah dengan reseptornya 

(makromolekul) menggunakan aplikasi BIOVIA Discovery Studio. Kemudian dilihat interaksi antar molekul ligan 

dengan reseptornya.Interaksi antara reseptor dengan ligan alami seperti yang ditunjukkan pada gambar 9 

menunjukkan terdapat 7 jenis ikatan terhadap beberapa asam amino. Ikatan tersebut adalah van der Waals (CYS44, 

PRO52, TYR54, ARG188, ASP187, PRO168, HIS172, PHE140, HIS163, CYS145, SER144, ASN142, GLY143, 

LEU141), ikatan konvensional hidrogen (GLU166), ikatan karbon-hidrogen (HIS164), pi-sigma (GLN189), pi-

sulfur (MET165), pi-pi stacked (HIS41), dan pi-alkyl (MET49).  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Gambar 9. Interaksi reseptor-ligan alami 

  
Interaksi antara reseptor dengan ligan pembanding epicatechin seperti yang ditunjukkan pada gambar 10 

menunjukkan terdapat 4 jenis ikatan terhadap beberapa asam amino. Ikatan tersebut adalah van der Waals 

(ASN119, GLY143), ikatan konvensional hidrogen (ASN142), pi-pi stacked (TYR118), dan pi-alkyl (LEU141). 
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Gambar 10. Interaksi reseptor-ligan epicatechin 

  
Interaksi antara reseptor dengan ligan pembanding hesperetin seperti yang ditunjukkan pada gambar 11 

menunjukkan terdapat 4 jenis ikatan terhadap beberapa asam amino. Ikatan tersebut adalah van der Waals 
(ASN142, TYR118, GLY143), ikatan konvensional hidrogen (ASN119), pi-sigma (LEU141), dan alkyl (LEU141). 
 
 

Gambar 11. Interaksi reseptor-ligan hesperetin 

  
Terdapat interaksi yang terjadi antara reseptor dengan masing-masing ligan yaitu ligan alami, epicatechin 

dan hesperetin yaitu interaksi hidrogen. Interaksi hidrogen adalah interaksi yang terjadi antara atom hidrogen yang 
berikatan secara kovalen dengan atom elektronegatif donor lainnya yang bersifat sebagai reseptor. Ikatan hidrogen 

antara asam amino dengan ligan menunjukkan interaksi molekular yang spesifik, dimana pada masing- masing 

ligan terdapat 1 interaksi hidrogen.  
Pandemi virus corona pernah menjangkit manusia dan hewan. Virus ini dapat menyebabkan infeksi pada 

pernapasan, pencernaan, hati dan sistem saraf pusat (Su et al., 2020). Munculnya varian virus corona yaitu SARS-

CoV-2, menjadi ancaman besar bagi kesehatan manusia di dunia. Upaya penemuan senyawa untuk mengatasi 

infeksi SARS-CoV-2 dilakukan dengan langkah identifikasi dan karakterisasi kandidat senyawa baru yang dapat 

berfungsi sebagai penghambat replikasi dari virus corona. Tanaman obat telah lama dikenal akan kandungan 

senyawa bioaktifnya sebagai kandidat agen antivirus yang kuat (Atanasov et al., 2015; Ogbole et al., 2018). Salah 

satu tanaman yang dikenal luas akan kandungan senyawanya yang beragam adalah tanaman kelor (M. oleifera) 

(Feustel et al., 2017; Vergara-Jimenez et al., 2017). Analisis docking merupakan langkah awal dalam proses 

identifikasi senyawa yang mampu menghambat ikatan reseptor protein spike SARS-CoV-2 pada ACE2 sel H. 

sapiens. Epicatechin dan hesperetin termasuk ke dalam kelompok flavonoid, dimana pada umumnya, flavonoid 

memiliki kemampuan dalam berikatan dengan reseptor seluler (Zakaryan et al., 2017), sehingga kemampuan ini 

diharapkan dapat menghambat infeksi SARS-CoV-2. Kedua ligan ini diseleksi dengan mencari struktur energi yang 

paling terendah. Struktur energi yang rendah menunjukkan kestabilan konformasi struktur kimia yang akan 

memberikan hasil mendekati akurat ketika proses docking (Huang et al., 2012). Dari hasil docking yang telah 

diperoleh, ligan alami masih memiliki potensi yang lebih tinggi sebagai inhibitor SARS-CoV-2 main protease 

daripada kedua ligan pembanding. Namun, kedua ligan pembanding tersebut yaitu epicatechin dan hesperetin masih 

dapat dijadikan kandidat sebagai obat anti Covid-19. 
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4. Kesimpulan 

Berdasarkan hasil penelitian dapat disimpulkan :  
1. Hasil docking ligan alami dengan reseptor menghasilkan nilai afinitas energi bebas Gibbs (∆G) terbaik pada 

ligan utama yaitu sebesar -7.41 kcal/mol, dengan koefisien inhibitor 3.73 µM dan nilai RMSD 1.88Å.  

2. Hasil docking ligan pembanding epicatechin dengan reseptor menghasilkan nilai afinitas energi bebas Gibbs 

(∆G) terbaik pada yaitu sebesar -1.37 kcal/mol, dengan koefisien inhibitor 99.66 mM dan nilai RMSD 3.92 Å.  

3. Hasil docking ligan pembanding hesperetin dengan reseptor menghasilkan nilai afinitas energi bebas Gibbs 

(∆G) terbaik pada yaitu sebesar -1.72 kcal/mol, dengan koefisien inhibitor 54.98 mM dan nilai RMSD 4.38 Å.   
4. Ligan alami memiliki potensi yang lebih tinggi sebagai inhibitor SARS-CoV-2 main protease karena memiliki 

energi afinitas yang lebih rendah daripada kedua ligan pembanding.  

5. Senyawa aktif flavonoid dari tanaman kelor yaitu epicatechin dan hesperetin masih dapat dijadikan sebagai 

kandidat obat anti Covid-19 karena masih menunjukkan energi afinitas yang baik (rendah) danmenging at 

senyawa ini berasal dari tanaman alami. 
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