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ABSTRAK

MOLECULAR DOCKING SENYAWA FLAVONOID DAUN
KATUK (Sauropus androgynus) TERHADAP NON
STRUCTURAL PROTEIN 1 SARS-COV-2

Siti Feritasia Amellia

COVID-19 merupakan penyakit menular yang menjadi masalah besar di
seluruh dunia. Obat antiviral COVID-19 memiliki berbagai kontraindikasi pada
berbagai kalangan sehingga alternatif terapi SARS-CoV-2 terus mengalami
perkembangan. Tanaman Katuk (Sauropus androgynus) memiliki kandungan
senyawa aktif flavonoid yang bersifat antioksidan yang dapat menangkal radikal
bebas dalam tubuh. Tujuan dari penelitian ini untuk mengetahui senyawa aktif
flavonoid daun katuk (Sauropus androgynus) dan mempelajari mekanisme
interaksi (molecular docking) senyawa flavonoid tersebut terhadap protein NSP1
SARS-CoV-2 serta membandingkannya dengan obat antiviral dan antiseptik.
Analisis dilakukan secara in silico menggunakan software HEX 8.0.0 Cuda untuk
mendapatkan energi total dan software AutoDock Vina untuk mendapatkan nilai
binding energy. Setelah itu dilakukan analisis interaksi antara ligan dengan
reseptor menggunakan software Discovery Studio 4.1. Hasil analisis in silico
senyawa aktif flavonoid dalam daun katuk (Sauropus androgynus) yaitu afzelin,
kaempferol, dan trifolin dapat berinteraksi dengan protein NSP1 dan afzelin
paling berpotensi dalam menghambat NSP1 SARS-CoV-2 dibandingkan obat
antiviral COVID-19 dan antiseptik. Dengan demikian, daun katuk memiliki
potensi sebagai alternatif obat dan antiseptik untuk menangani COVID-19.

Kata-kata kunci: COVID-19, flavonoid, daun katuk, Sauropus androgynus,
NSP1, SARS-CoV-2
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ABSTRACT

MOLECULAR DOCKING OF FLAVONOID COMPOUNDS OF
KATUK LEAVES (Sauropus androgynus) AGAINST NON
STRUCTURAL PROTEIN 1 SARS-COV-2

Siti Feritasia Amellia

COVID-19 is an infectious disease which become a major problem
worldwide. Antiviral drugs for COVID-19 had various contraindications in
various groups with the result that alternative therapies for SARS-CoV-2 continue
to be developed. Flavonoid in Katuk (Sauropus androgynus) are antioxidants that
reduced free radicals. The objective of this research is to determine the active
flavonoid compounds of katuk leaves (Sauropus androgynus) and study the
interaction mechanism (molecular docking) of these flavonoid compounds on the
SARS-CoV-2 NSP1 protein and compare them with antiviral drugs and
antiseptics. This analysis in silico used HEX 8.0.0 Cuda software to get total
energy and AutoDock Vina software to get binding energy values. Interaction
between the ligand and the receptor was analyzed by Discovery Studio 4.1
software. The analysis in silico results are flavonoid compounds (afzelin,
kaempferol, and trifolin) had interaction with the NSP1 protein and afzelin had
the most potential of inhibiting NSP1 SARS-CoV-2 compared to antiviral drugs
and antiseptic. Katuk have the potential as an alternative medicine and antiseptic
for COVID-19.

Keywords: COVID-19, flavonoid, Sauropus androgynus, NSP1, SARS-CoV-2
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