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ABSTRAK

KARAKTERISASI DAN DOCKING MOLEKULER MINYAK
BULUS (Amyda cartilaginea) TERHADAP PROTEIN ENVELOPE
VIRUS TEMBUSU

Alfi Ramadhani

Penelitian ini mengevaluasi potensi ekstrak minyak bulus (Amyda
cartilaginea) sebagai kandidat antivirus terhadap Tembusu virus (TMUV) melalui
pendekatan in silico dengan molecular docking. Hasil analisis menunjukkan bahwa
senyawa utama seperti 9,12,15-Octadecatrienoic acid methyl ester, ETHYL
OCTADEC-9-ENOATE, memiliki nilai binding affinity berturut-turut sebesar -5,8;
dan -5,4 kcal/mol terhadap protein envelope TMUYV. Nilai binding affinity negatif
ini menandakan interaksi yang kuat dan peluang senyawa sebagai inhibitor
kompetitif replikasi virus. Evaluasi ADMET memperlihatkan mayoritas senyawa
utama tergolong aman secara farmakokinetik (absorpsi, distribusi, metabolisme,
ekskresi) maupun toksisitas, sehingga memiliki potensi tinggi untuk dikembangkan
sebagai bahan bioaktif antivirus alami. Studi ini memberikan kontribusi data awal
yang mendukung pengembangan minyak bulus sebagai fitofarmaka veteriner untuk
memperkuat biosekuriti unggas nasional dan direkomendasikan dilakukan validasi
lebih lanjut secara in vitro maupun in vivo guna memastikan efektivitas dan
keamanannya.

Kata-kata kunci: bulus, virus tembusu, affinitas ikatan.
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ABSTRACT

CHARACTERIZATION AND MOLECULAR DOCKING OF
SOFTSHELL TURTLE OIL (Amyda cartilaginea) AGAINST THE
ENVELOPE PROTEIN OF TEMBUSU VIRUS

Alfi Ramadhani

This study investigates the potential of softshell turtle (Amyda cartilaginea)
oil extract as a candidate antiviral agent against Tembusu virus (TMUV) using an
in silico molecular docking approach. The main bioactive compounds, including
9,12,15-octadecatrienoic acid methyl ester, ETHYL OCTADEC-9-ENOATE,
demonstrated strong interaction with TMUYV envelope protein, with binding affinity
values of -5.5, -5.6, and -5.5 kcal/mol, respectively. These negative binding affinities
indicate significant inhibitory potential as viral replication competitors. ADMET
evaluation showed that most principal compounds possess safe pharmacokinetic
and toxicity profiles, supporting their feasibility for further development as natural
antiviral agents. This study provides preliminary data supporting the application of
Amyda cartilaginea oil as a veterinary phytopharmaceutical for poultry biosecurity
and recommends further in vitro and in vivo validation to ensure efficacy and safety.

Keywords: softshell turtle, tembusu virus, binding affinity.
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