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BAB V 

PENUTUP 

5.1 Kesimpulan  

Berdasarkan hasil-hasil penelitian yang diperoleh serta pembahasannya maka 

dapat disimpulkan sebagai berikut:   

1. Pada reseptor Mpro/3CLpro senyawa yang bersifat aktif dapat menghambat 

infeksi virus dan memiliki nilai binding affinity terkecil yaitu senyawa 

Amentoflavone dan Taiwanhomoflavone A dengan nilai sebesar -9,7 kkal/mol 

dan juga senyawa Catechin Gallate yang memiliki nilai binding affinity 

sebesar -9,1 kkal/mol. Pada reseptor spike glikoprotein senyawa yang 

memiliki nilai binding affinity terkecil yaitu senyawa Withaferin A dengan 

nilai sebesar -8,0 kkal/mol. Pada reseptor ACE2 senyawa yang   dapat 

menghambat infeksi virus yaitu senyawa Amentoflavone, Catechin Gallate, 

Epicatechin gallate, Lactucopicrin 15-Oxalate, Rosmanol, Silibin, Withaferin 

A, dan Taiwanhomoflavone A dengan nilai binding affiniry sebesar -8,0 

hingga -8,9 kkal/mol. Senyawa 1,8-sineol memiliki nilai binding affinity 

sebanding yaitu -4,2 hingga -4,6 kkal/mol pada ketiga reseptor. 

2. Dari hasil molecular docking yang dilakukan adanya ikatan antara senyawa 

ligan dan reseptor pada residu asam amino. Pada reseptor Mpro/3CLpro, 

residu asam amino Cys 145, Ser 144 dan Glu 166 merupakan residu yang 

paling sering berinteraksi dengan ligan. Pada reseptor spike glikoprotein, 

residu asam amino Val 367 merupakan residu yang paling sering berinteraksi 
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dengan ligan. Pada reseptor ACE2, residu asam amino Trp 349 dan Asp 350 

merupakan residu yang paling sering berinteraksi dengan ligan. 

5.2 Saran  

Disarankan kepada pihak-pihak yang ingin melakukan penelitian serupa 

atau yang ingin melanjutkan penelitian ini agar dilakukan pengujian lebih lanjut 

untuk validasi menggunakan model in vitro dan in vivo  agar diketahui apakan 

senyawa-senyawa tersebut dapat digunakan dalam studi untuk penemuan obat 

maupun vaksin COVID-19. 
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LAMPIRAN-LAMPIRAN 

Lampiran 1. Prosedur kerja molecular docking dengan Autodock vina 

a. Penyiapan reseptor  

1. Pengunduhan makromolekul dari Protein Data Bank dengan situs 

https://www.rcsb.org/. identitas molekul tersebut yaitu Mpro/3CLpro (6LU7), 

Spike glikoprotein (7BZ5), dan ACE2 (6M0J). makromolekul diunduh dalam 

format .pdb. 

 

Pilih „Download Files → PDB Format‟ 

2. Pemisahan makromolekul dari molekul air dan ligan dengan discovery studio. 

Disimpan dalam format .pdb 

 

Pilih „Water → Delete‟ 

https://www.rcsb.org/
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3. Pengaturan grid box yaitu nilai center X, Y, dan Z. disimpan dalam format 

.pdb 

 

Pilih „Ligan Groups → Define and Edit Binding Site → From Current Selection‟ 

 

Klik Kanan pilih „Artibuttes‟ 

Save as „Mpro.pdb‟ 

4. Optimasi Makromolekul dengan Autodock tools yaitu penambahan atom 

hidrogen. Disimpan dalam format .pdbqt 
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Pilih „File → Read Molecule‟, pilih molekul yang akan digunakan. 

 

Pilih „Edit → Hydrogens → add → Polar Only → Ok‟ 
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Pilih „Edit → Charges → Add Kollman charges‟ 

 

Pilih „ Grid →macromolecule → Choose → Select Molecule → Ok‟ 

Save as „Mpro.pdbqt‟ 

b. Penyiapan Ligan  

1. Pengujian Hukum Lima Lipinski dengan SWISS ADME dengan situs 

http://www.swissadme.ch/index.php.  

http://www.swissadme.ch/index.php
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2. Pengunduhan struktur 3D dengan format .sdf dari Pubchem dengan situs 

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov  

https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
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Pilih „Download → 3D Conformer → SDF → Save‟ 

3. Format ligan diubah menjadi .pdb dengan Advogardo  

 

Pilih  Save as „Ligan.pdb‟ 
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4. Optimasi struktur ligan dengan Autodock tools 

 

Pilih „Ligand → Input → Open → pili ligan yang akan dipakai → Open → Ok‟ 

 

Pilih „Torsion Tree → Choose Torsions → Done‟ 
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Pilih „Ligan → Output → Save as PDBQT → save‟ 

c. Molecular docking dengan Autodock vina 

1. Menyimpan file ligan dan protein yang telah disiapkan dalam satu file kerja  
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2. Membuat file konfigurasi vina pada notepad, disimpan dengan nama conf. 

 

3. Autodock vina dijalankan melalui perintah command prompt 

 

Tekan „Shift + Ctrl + Enter + Tombol kanan pada mouse / tombol kanan pada 

touchpad → Open command window here‟ 

Ketik perintah „vina.exe –config conf.txt –log log.txt → Enter‟ 
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4. Hasil Molecular docking  

 

Dalam folder kerja akan muncul folder baru „log.txt‟ setelah proses docking 

selesai 
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5. Visualisasi hasil moleculafr docking  

 

Ketik perintah „vina_split –input corona.pdbqt (nama file output yang diiginkan) 

→ enter‟ 
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Akan muncul file output ligan dalam format .pdbqt dalam folder kerja.  

6. Melihat interaksi reseptor dan ligan dengan discovery studio 

 

Pilih „File → Open → pilih file reseptor yang telah dipreparasi → memasukan file 

output ligan‟ 
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Untuk hasil 2D „Output Ligan → View Interactions → Ligan Interactions → 

Show 2D Diagram‟ 

 

Untuk interaksi dengan ikatan hirogen „Display receptor surfaces → H-Bond‟ 

 



99 

 

Lampiran 2. Gambar 2D hasil molecular docking dengan Autodock vina 

Ligan  Mpro Spike ACE2 

1,8-Sineol 

 
  

Amentoflavo

ne 
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Afzelin 

 

 

 

Alicin 
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Andrographo

lide 

 
 

 
Apigenin 
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Apigetrin 

 

 
 

Arzanol 
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Berbareine 

 

 
 

Captopril 
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Carnosol 

 
 

 

Carvacrol 
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Catechin 

 

 
 

Catechin 

Gallate 
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Chloroquine 

 

 
 

Chrysin 
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Chrysoeriol 

 

 

 

Chrysophano

l 
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Cirsimaritin 

   
Cryptotanshi

none 
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Curcumin 

  

 

Demethoxyc

urcumin 
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Digitoxigenin 

 

 

 

Emodin 
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Epicateching

allate 

 

  

Ferulic Acid 
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Gallic Acid 

 

 
 

Genistein 
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Gingerol 

 
 

 

Glabridin 
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Hesperetin 

 

 
 

Hispidin 
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Kaempferol 

 

 
 

Lactucopicrin 

15_Oxalate 
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Leukoefdin 

  
 

Luteolin 
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Magnoflorine 

 
 

 

Narigenin 
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Nelfinavir 

 

 
 

Nimbin 
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Piceatannol 

 

 

 

Pinosylvin 
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Piperine 

 

  

Pterostilbene 
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Quercetin 

 

 

 

Resveratrol 
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Rosmanol 

 

 

 

Silibin 
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Taiwanhomo

flavone A 

  
 

Tanshinone 

IIA 
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Thebaine 

 
  

Tinosponone 
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Ursolic Acid 

 

 

 
Vasicinone 

  

 



126 

 

Withaferin A 

  

 
Zingerol 
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Zingiberene 

 

 

 

 

 

 

 


