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1. Tim Peneliti 

No Nama Jabatan Bidang 

Keahlian 

Instansi Asal Alokasi waktu 
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2. Objek Penelitian :  

Penelitian ini dilakukan untuk mengetahui apakah dengan menggunakan curcumin dapat 

dignakan sebagai inhibitor penyakit Covid-19 

3. Masa pelaksanaan 

Mulai   : bulan Maret  

Berakhir tahun  : bulan November  

 

4. Usulan biaya DRPM Ditjen Penguatan Risbang 

5. Lokasi Penelitian : Riau 

6. Instansi yang terlibat : Sekolah Tinggi Ilmu Farmasi, Universitas Negeri Riau  

7. Temuan yang ditargetkan : 

Inhibitor Covid-19 

8. Kontribusi mendasar pada suatu bidang ilmu : 

Hasil penelitian ini untuk mengetahui seberapa efektif curcumin dapat digunakan sebagai 

inhibitor pertumbuhan virus corona  

9. Jurnal ilmiah yang menjadi sasaran : Jurnal Internasional Bereputasi 
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10. Rencana luaran berupa jasa, metode, model, sistem, produk/barang, paten, atau luaran 

lainnya yang ditargetkan : model dan sistem 

a. Publikasi Ilmiah Jurnal Internasional, tahun ke-1 Target : belum/tidak ada  

b. Publikasi Ilmiah Jurnal Nasional Terakreditasi, tahun ke-1 Target: Publish  

c. Publikasi Ilmiah Jurnal Nasional Tidak Terakreditasi, tahun ke-1 Target: Tidak ada 

d. Pemakalah dalam pertemuan ilmiah Nasional, tahun ke-1 Target: draft 

e. Pemakalah dalam pertemuan ilmiah Internasional, tahun ke-1 Target: draft 

f. Keynote Speaker dalam pertemuan ilmiah Internasional, tahun ke-1 Target: 

belum/tidak ada 

g. Keynote Speaker dalam pertemuan ilmiah Nasional, tahun ke-1 Target: belum/tidak ada 

h. Visiting Lecturer Internasional, tahun ke-1 Target: belum/tidak ada 

i. Paten, tahun ke-1 Target: belum/tidak ada 

j. Paten Sederhana, tahun ke-1 Target: belum/tidak ada 

k. Hak Cipta, tahun ke-1 Target: belum/tidak ada 

l. Merk Dagang, tahun ke-1 Target: belum/tidak ada 

m. Rahasia Dagang, tahun ke-1 Target: belum/tidak ada  

n. Desain Produk Industri, tahun ke-1 Target: belum/tidak ada 

o. Indikasi Geografis, tahun ke-1 Target: belum/tidak ada 

p. Perlindungan Varietas Tanaman, tahun ke-1 Target: belum/tidak ada  

q. Perlindungan Topografi Sirkuit , tahun ke-1 Target: belum/tidak ada 

r. Teknologi Tepat Guna, tahun ke-1 Target: belum/tidak ada 

s. Model/Purwarupa/Desain/Karya Seni/Rekayasa Sosial, tahun ke-1 Target: belum/tidak 

ada 

t. Buku Ajar (ISBN), tahun ke-1 Target: draf 

u. Tingkat Kesiapan Teknologi (TKT), tahun ke-1 Target: - 
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I. PENDAHULUAN 

 

1.1 Latar Belakang 

Virus Corona (C0V-2) atau dikenal sebagai Covid-19, pertama muncul di Cina Kota 

Wuhan, Provinsi Hubei di Desember 2019 (Ji et al., 2020; Lupia et al., 2020). WHO 

(Organisasi Kesehatan Dunia) telah menyatakan bahwa C0V-2 telah menjadi pandemi, a 

wabah yang telah menyebar dalam waktu singkat di seluruh dunia. Covid-19 telah 

dikategorikan sebagai penyakit menular penyakit dan memiliki garis infeksi terus menerus. 

Dari Maret hingga awal Juni 2020, jumlah kasus sudah terkonfirmasi positif sebanyak 

6.515.796 orang Covid-19, dan jumlah meninggal sebanyak 387.298 orang (WHO, 2020). 

Negara dengan tiga kasus terbanyak adalah Amerika Serikat dengan populasi positif sebesar 

1.987.335 kasus, 112.060 meninggal, dan 746.980 sembuh kemudian Brasil 671.460 kasus, 

35.919 meninggal, dan 302.080 pulih. Rusia memiliki 458.690 kasus, 5.725 meninggal, dan 

221.390 pulih (WHO, 2020). Covid-19 adalah penyakit menular yang disebabkan oleh virus 

baru ditemukan virus corona. Coronavirus, yang dikenal sebagai parah sindrom pernafasan 

akut coronavirus 2 (SARS-CoV-2), memiliki berbagai macam infeksi pada mamalia, termasuk 

manusia. Saat ini, SARS-C0V-2, sangat virus corona yang menular dan patogen, telah menjadi 

keprihatinan global. Karena SARS-C0V-2 adalah patogen baru coronavirus, sampai saat ini, 

tidak ada terapi antivirus yang efektif effective tersedia. Terapi preventif dan suportif adalah 

pendekatan utama untuk penanganan Covid-19. Di seluruh dunia, para peneliti berusaha untuk 

pengembangan pencegahan dan pengobatan yang efektif strategi untuk Covid-19 (Devaux et 

al., 2020; Pillaiyar et al., 2020). 

 

Kurkumin merupakan turunan sekunder kunyit metabolit dengan sifat biologis yang 

sangat besar. Ini adalah satu yang paling umum digunakan dan banyak diteliti di fitokimia 

multi-target (Jena et al., 2020). Kurkumin juga memiliki telah dilaporkan mengikat dengan 

berbagai protein virus dan asal manusia. Sejak pandemi korona, sebuah laporan telah 

diterbitkan tentang Curcumin sebagai inhibitor potensial terhadap C0V-2 menggunakan studi 

komputasi melalui docking molekuler dan dinamika molekuler (Jena et al., 2020). Desain obat 

dan pendekatan komputasi adalah kombinasi yang cocok untuk mencari inhibitor baru terhadap 

virus. Kombinasi ini dapat membuat dampak yang signifikan karena mereka hemat biaya, 

cepat, dan hampir berlaku secara universal di berbagai macam dari target. Pendekatan 

komputasi dapat membantu dalam obat desain dengan berbagai cara, seperti docking molekuler 
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dan dinamika molekul.Dalam penelitian ini, docking molekuler dan molekuler simulasi 

dinamis telah digunakan untuk menguji interaksi pengikatan senyawa analog kurkumin dengan 

protein 6LU7. Protein-ligan kompleks yang terbaik miliki dapat digunakan untuk 

mengeksplorasi energi bebas yang mengikat dan penataan ruang berdasarkan lopinavir’s 

orientasi sebagai kontrol positif (Yum et al., 2017). Juga, hasil docking dan simulasi MD dapat 

memprediksi apakah senyawa dapat menyerang target virus. Selanjutnya, perkiraan Curcumin 

aktif kemudian dipilih sebagai referensi untuk tahap selanjutnya dalam desain obat.  

 

Tabel 1. Rencana Target Capaian Tahunan 

 

Me

rek 

Jenis Luaran Indikator 

Capaian 

Kategori Sub Kategori Wajib Tambahan TS 

1 Artikel ilmiah 

dimuat di jurnal 

Internasional 

bereputasi 

- - Tidak Ada 

Nasional 

terakreditasi 

- - Accepted 

Nasional tidak 

terakreditasi 

- - Publish 

2 Artikel ilmiah 

dimuat di 

prosiding 

Internasional 

terindeks 

- - Tidak ada 

Nasional - - Tidak ada 

3 Invited speaker 

dalam temu 

ilmiah 

Internasional - - tidak ada 

Nasional - - tidak ada 

4 Visiting Lecturer Internasional - - tidak ada 

5 Hak Kekayaan 

Intelektual 

(HKI) 

paten - - tidak ada 

Paten sederhana - - tidak ada 

Hak Cipta - - tidak ada 

Merek Dagang - - tidak ada 

Rahasia dagang - - tidak ada 
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Desain produk 

Industri 

- - tidak ada 

Indikasi Geografis - - tidak ada 

Perlindungan 

Varietas Tanaman 

- - tidak ada 

Perlindungan 

Topografi Sirkuit 

Terpadu 

- - tidak ada 

6 Teknologi Tepat Guna - - tidak ada 

7 Model/Purwarupa/Desain/Karya seni/ 

Rekayasa Sosial8)  

- - tidak ada 

8 Buku Ajar (ISBN) - - Tidak ada 

9 Tingkat Kesiapan Teknologi (TKT)    

 

  

RENTRA DAN PETA JALAN   

PENELITIAN PERGURUAN TINGGI 

 

1. Renstra Perguruan Tinggi 

Lembaga Penelitian dan Pengabdian Kepada Masyarakat (LPPM) Universitas Esa Unggul 

(UEU) adalah unsur pelaksana akademik yang mengkoordinasi, memantau, dan menilai 

pelaksanaan kegiatan penelitian dan pengabdian kepada masyarakat yang dilakukan oleh 

Dosen, baik secara mandiri maupun kelompok. LPPM UEU memfasilitasi segala bentuk 

kegiatan kerjasama penelitian dan pengabdian kepada masyarakat, 10issue1010nt ilmu maupun 

antar 10issue10.  

LPPM UEU telah berpartisipasi pada kegiatan Peneltiian dan Pengabdian Masyarakat baik 

yang diselenggarakan oleh DRPM Kemenristek Dikti, Lembaga Pemerintah lainnya yang ada 

di dalam dan luar negeri.  Adapun topik-topik Pengabdian Kepada Masyarakat yang diangkat 

menyesuaikan pada penerapan atau kajian aspek sumber daya yang berhubungan dengan 

Pendidikan, Sosial dan  Budaya, Lembaga, Teknologi Informasi untuk mendukung kebijakan.  

Dalam melaksanakan strategi Program Penelitian dan Pengabddian Kepada Masyarakat UEU 

memiliki Rencana Startegis Penelitian dan Pengabdian Kepada Masyarakat periode 2017 – 

2021 yang meliputi 7 (tujuh) Tema Sentral yang menjadi unggulan UEU, yaitu pada masalah: 
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1. Pengentasan Kemiskinan (Poverty Alleviation) dan Ketahanan & Keamanan Pangan 

(Food Safety & Security) 

2. Pemanfaatan Energi Baru dan Terbarukan (New And Renewable Energy)  

3. Kualitas Kesehatan, Penyakit Tropis, Gizi & Obat-Obatan (Health, Tropical Diseases, 

Nutrition & Medicine)  

4. Penerapan Pengelolaan Bencana (Disaster Management) dan Integrasi Nasional & 

Harmoni Sosial (Nation Integration & Social Harmony)  

5. Implementasi Otonomi Daerah & Desentralisasi (Regional Autonomy & 

Decentralization) 

6. Pengembangan Seni & Budaya/Industri Kreatif (Arts & Culture/ Creative Industry) dan 

Teknologi Informasi & Komunikasi (Information & Communication Technology) 

7. Pembangunan Manusia & Daya Saing Bangsa (Human Development & 

Competitiveness) 

Penelitian dan Pengabdian Kepada Masyarakat merupakan Tri Dharma Perguruan Tinggi 

berupaya untuk meningkatkan tata kelola, kualitas, kuantitas Pengabdian Kepada Masyarakat 

dalam luaran berupa Publikasi Ilmiah, Hak Kekayaan Intelektual, Paten, Prototipe dan Buku 

yang memberikan manfaat bagi pengembangan ilmu pengetahuan, teknologi dan peningkatan 

kesejahteraan bagi masyarakat.  

 

2. Peta Jalan 

Roadmap penelitian adalah berbasis kesehatan lingkungan, yang dikhususkan pada 

permasalahan-permasalahan kesehatan lingkungan yang ada di masyarakat. Permasalahan 

kesehatan masyarakat dapat mengenai pengelolaan sampah rumah sakit. 
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METODE PENELITIAN 

2.1. Persiapan Ligan 

 Lopinavir dan 45 senyawa analog kurkumin (Yum et al., 2017) digunakan sebagai 

ligan. Dalam penelitian ini, lopinavir digunakan sebagai kontrol positif . Struktur molekul dari 

ligan, seperti yang digambarkan pada Tabel 1, dibuat sketsa menggunakan Paket perangkat 

lunak ChemBioDraw Ultra 13.0. Ini ligan diubah menjadi format *PDB menggunakan 

Discovery Studio Visualizer (DSC) untuk setiap ligan dimasukkan satu per satu ke MOE 

2019_0101 (Kimia Computing Group) paket perangkat lunak. 

 

Cpd R1 R2 R3 R4 R5 R6 R7 R8 

1 H Cl Cl      

2 H   Br Br    

3 H     Cl Cl  

4 CH3 Cl Cl      

5 CH3   Br Br    

6 CH3     Cl Cl  

7 C6H6 Cl Cl      

8 C6H6   Br Br    

9 C6H6     Cl Cl  

10 H OH OH      

11 H   OH OH    

12 H     OH OH  

13  OH OH      

14    OH OH    

15      OH OH  

16 C6H6 OH OH      

17 C6H6   OH OH    

18 C6H6     OH OH  

19 H OCH3 OCH3      

20 H   OCH3 OCH3    

21 H     OCH3 OCH3  

22  OCH3 OCH3      

23    OCH3 OCH3    

24      OCH3 OCH3  

25 C6H6 OCH3 OCH3      

26 C6H6   OCH3 OCH3    

27 C6H6     OCH3 OCH3  

28 H OCH3 OCH3 OCH3 OCH3    

29  OCH3 OCH3 OCH3 OCH3    

30 C6H6 OCH3 OCH3 OCH3 OCH3    
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31 H OCH3 OCH3     OCH3 

32  OCH3 OCH3     OCH3 

33 C6H6 OCH3 OCH3     OCH3 

34 H   OCH3 OCH3 OCH3 OCH3  

35    OCH3 OCH3 OCH3 OCH3  

36 C6H6   OCH3 OCH3 OCH3 OCH3  

37 H OCH3 OCH3   OCH3 OCH3 OCH3 

38  OCH3 OCH3   OCH3 OCH3 OCH3 

39 C6H6 OCH3 OCH3   OCH3 OCH3 OCH3 

40 H   OCH3 OCH3 OCH3 OCH3 OCH3 

41    OCH3 OCH3 OCH3 OCH3 OCH3 

42 C6H6   OCH3 OCH3 OCH3 OCH3 OCH3 

43 H     C2H7N C2H7N  

44      C2H7N C2H7N  

45 C6H6     C2H7N C2H7N  

 

Database baru yang terdiri dari semua ligan telah dibuat di MOE 2019_0101 (Kelompok 

Komputasi Kimia), untuk kemudian docking molekuler dilakukan menggunakan ini database 

sebagai sumber ligan. 

 

2.2. Persiapan Protein 

Protein protease diunduh dari protein bank data dengan ID PDB 6LU7. Ligan dihilangkan, 

kemudian semua atom hidrogen ditambahkan. Sebuah minimalisasi proses mengikutinya. Ini 

meminimalkan energi menggunakan Medan gaya CHARMM27, alfa-karbon diminimalkan, 

berat atom diminimalkan, dan tulang punggung diminimalkan. Akhirnya, protein yang 

diminimalkan harus disimpan dalam format PDB di paket Perangkat lunak MOE 2019 0101 

(kelompok komputasi kimia)  

 

2.3. Docking Molekuler 

Docking dibangun melalui simulasi metode anil menggunakan forcefield CHARMM27. 

Docking molekuler dilakukan menggunakan MOE_2019.OIOI (kelompok komputasi 

CHEMICAL) paket perangkat lunak dengan kotak kotak berukuran 25,86 A x 27,81A x 23,36 

A dimensi sepanjang sumbu x, y, dan z. Saat di dok proses selesai, energi terendah dipilih 

sebagai konformasi terbaik. Ligan enzim kompleks adalah diminimalkan ke gradien 0,01 

kkal/mol/ A. 
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2.4. Simulasi Dinamis Molekuler (MD) 

NAMD (program Dinamika Molekuler Nanoscale 2.9) digunakan untuk melakukan simulasi 

MD. MD simulasi dibangun di bawah batas periodic kondisi dengan skema NVT. Untuk tahap 

pemanasan, setiap sistem simulasi secara bertahap dipanaskan dari 0 hingga 300 K untuk 100 

ps. Simulasi MD dilakukan pada 50 ns skala waktu untuk setiap sistem dalam isotermal, 

isobaric ensemble (NPT) dengan kondisi batas periodik. Itu kopling parameter suhu dan 

tekanan adalah diatur pada 1.0 ps. Koordinat disimpan pada setiap 0,1 ps selama proses 

pengambilan sampel. Simulasi memiliki menghasilkan konformasi untuk kemudian digunakan 

untuk perhitungan energi bebas ikatan lebih lanjut dan proses dekomposisi (Jasril et al., 2017). 

 

 

 HASIL DAN PEMBAHASAN 

Lopinavir (yaitu, kontrol positif) dan Curcumin adalah merapat ke protein untuk mempelajari 

interaksi pengikatan antara ligan dan protein (Bodee et al., 2020). Secara khusus, kami 

memprediksi konformasi terikat yang dipelajari senyawa di dalam situs aktif protease serin. 

Lopinavir melakukan ikatan hidrogen dengan Lyss, interaksi van der Waals dengan Glu288, 

GIU290, interaksi hidrofobik dengan Vali25. Senyawa ini memiliki nilai energi bebas ikat 

sebesar -45,98 kkal/mol, dan RMSD kurang dari 2.0. Hasil docking terbaik adalah dipilih 

sesuai dengan energi bebas pengikatan terendah dan nilai RMSD terendah. 

 

Selanjutnya, deviasi root-mean-square (RMSD) dapat digunakan sebagai parameter penting 

untuk memprediksi senyawa berpotensi bioaktif yang idealnya harus kurang dari 2. 

Berdasarkan ini, diduga bahwa lopinavir menjadi aktif sebagai inhibitor terhadap CoV-2 virus 

corona. Susunan spasial lopinavir adalah disajikan pada Gambar 1. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 
 

15 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

Gambar 1. Penataan ruang lopinavir 

Beberapa kriteria docking dapat digunakan untuk memprediksi senyawa akan menjadi inhibitor 

aktif, seperti yang sama orientasi dan tipe ikatan dengan kontrol positif, the energi bebas ikatan 

terendah dengan RMSD kurang dari 2.0. Umumnya, akar berarti deviasi kuadrat (RMSD) 

digunakan untuk memvalidasi protokol docking. Validasi docking protokol berarti bahwa kita 

harus mempertimbangkan kristalografi ligan kompleks dan protein di dalamnya dan melakukan 

docking kompleks yang sama. 

Tabel 2 disajikan hasil docking. Senyawa 1 memiliki orientasi yang sama dengan lopinavir 

dengan pengikatannya nilai energi bebas sebesar -41,67 kkal/mol. Semakin negatif mengikat 

energi bebas berarti mengikat lebih kuat. Ini energi bebas ikat senyawa mendekati positif 

kontrol, dan juga memiliki interaksi ikatan hidrogen dengan Lys5. Senyawa 1 juga melakukan 

van der Waals interaksi dengan Glu288 dan GIU290, tetapi tidak memiliki interaksi hidrofobik 

dengan asam amino di situs aktif. 

 

Jumlah ikatan hidrogen yang dibentuk oleh protein dan kompleks ligan dihitung dengan 

docking. Bisa digunakan untuk memprediksi senyawa mana yang akan menjadi lebih banyak 

aktif sebagai penghambat virus corona C0V-2. Sebuah ukuran dari probabilitas senyawa yang 

diuji terikat pada residu asam amino yang sama yang digunakan oleh senyawa kontrol: 

lopinavir, mengikat). Untuk senyawa 2, ada dua ikatan hidrogen antara senyawa ini dengan 

amino residu asam Lys5, Argi3i. Interaksi Van der Waals adalah diamati dengan GIU290. Nilai 

energi bebas ikat dari -41,09 kkal/mol. Tata ruang senyawa 1 dan senyawa 2 disajikan pada 

Gambar 2. 
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 Interactions   

Compound Hydrogen 

bond 

Van der 

Waals 

Hydro 

Phobic 

Binding free 

energy 

(kcal/mol) 

RMSD 

Lopinavir Lys5 Glu288, 

Glu290 

Val125 -45.98 0.00 

Cpd 1 Lys5 Glu288, 

Glu290,  
- -41.67 0.00 

Cpd 2 Lys5, 

Arg131 

Glu290,  - -41.09 0.00 

Cpd 4 Lys5, 

Lys137 

Glu288, 

Asp289 

Glu290 

Leu286 -41.93 0.00 

 

Senyawa 4 terikat dalam dua ikatan hidrogen dengan Lys5 dan Lysi37, terletak di situs aktif. 

Kami memprediksi senyawa 4 menjadi senyawa aktif dari semua Kurkumin. Ini memiliki 

interaksi lain dengan aktif Mengenai jenis interaksi lain antara senyawa 4 dan protein, kami 

mengasumsikan van der Interaksi Waals dengan Glu288, Asp289, GIU290. Interaksi 

hidrofobik juga diasumsikan antara ligan senyawa 4 dan residu Leu286. Gambar 3 adalah 

mempresentasikan tata ruang senyawa 4.  

 
Gambar 2. Tata ruang (a) senyawa 1 dan (b) senyawa 2 
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Gambar 3. Tata ruang senyawa 4 

 

Seperti ditunjukkan pada Tabel 2, tampak bahwa senyawa 4 memiliki potensi besar melawan 

virus corona C0V-2 karena mempertahankan ikatan dengan lopinavir mirip asam amino yang 

sama, yaitu Lys5, Glu288, dan GIU290. Senyawa ini mengikat melalui dua ikatan hidrogen 

dan dengan dua interaksi Van der Waals dengan ikatan nilai energi bebas dekat dengan 

lopinavir sebagai kontrol positif. Ini dapat menyebabkan senyawa ini menjadi aktif dan 

menganggapnya dapat digunakan sebagai penghambat terhadap virus corona C0V-2. 

 

Pose terbaik lopinavir dan senyawa 1, senyawa 2, dan senyawa 4 kemudian ditumpangkan 

seperti yang digambarkan pada Gambar 4. Superimpose dilakukan untuk periksa orientasi 

lopinavir dan senyawa 1, senyawa 2, senyawa 4 secara bersamaan. Tampaknya ketiga senyawa 

ini memiliki orientasi yang sama untuk mengikat dengan protein, di mana, dalam kedua kasus, 

cincin benzil sedikit terbalik. Namun, bagian lain tulang punggung (yaitu, cincin A dan B) 

mempertahankan mereka orientasi. 



 
 

18 
 

 

Gambar 4. Superimposisi lopinavir (merah muda), senyawa 1 (biru), senyawa 2 (oranye), 

senyawa 4 (ungu) 

 

3.2. Dinamis Molekuler (MD) 

Setiap sistem disimulasikan di bawah periodic kondisi batas dengan isotermal-isobarik (NPT) 

skema. Interaksi tidak terikat diatur ke 10A, dan interaksi elektrostatik dikelola menggunakan 

metode mesh Ewald . Studi MD saat ini telah banyak digunakan dalam desain obat untuk 

memahami jalur gen dan interaksi obat-reseptor. Tujuan utama dari simulasi MD adalah untuk 

mengeksplorasi tahap pertama docking dengan menilai pengikatan pose prediktif. Simulasi 

MD juga dapat digunakan untuk memberikan informasi bermanfaat tentang gratis prediksi 

docking. Energi minimum yang stabil adalah awal dari simulasi MD, system berfluktuasi di 

sekitar konformasi awal, dan ligan terus memiliki mode pengikatan awal. Di penelitian ini, 

simulasi MD dilakukan pada 300 K untuk 50 ns untuk melihat afinitas ligan ke situs pengikatan. 

Itu konfirmasi energi ikat dari simulasi MD adalah disajikan pada Tabel 3. 

 

Sebagai kontrol positif, lopinavir memiliki nilai terendah mengikat energi bebas, yang 

menunjukkan bahwa kompleks lopinavirprotein lebih fleksibel dan stabil. Itu nilai konformasi 

energi bebas yang mengikat ke senyawa 4 adalah -447,85 kkal/mol, yang relatif dekat dengan 

lopinavir. Jadi, senyawa 4-protein kompleks tidak berubah selama simulasi MD. Juga, jarak 

ikatan hidrogen dan energi bebas ikatan lebih dari waktu simulasi sangat penting untuk 
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menjelaskan potensi afinitas senyawa. Ikatan hidrogen jarak lopinavir dengan Lys5 diamati 

pada 2,9 A, dan ikatan hidrogen senyawa 4 dengan Lys5 dan Lysi37 diamati pada jarak 2.9A. 

Sebagai diilustrasikan pada Gambar 5, tampak bahwa konformasi senyawa 4 dipertahankan 

untuk mengikat dengan baik ke kritis residu setelah simulasi MD. Dengan demikian, 

diindikasikan bahwa senyawa 4 memiliki potensi yang luar biasa sebagai inhibitor untuk virus 

corona C0V-2. 

 
Gambar 5. Visualisasi mode pengikatan senyawa 4 

 

Kasus yang berbeda seperti senyawa 4 Setelah MD simulasi, senyawa 2 dan senyawa 3 benar-

benar berubah. Kedua senyawa dibangun di tempat lain orientasi mengikat. Ikatan hidrogen 

yang awalnya dibangun di hasil docking, setelah MD simulasi, hampir semua ikatan hidrogen 

putus. Hal ini juga didukung dengan nilai energi ikat yang tinggi diamati untuk senyawa 2 dan 

senyawa 3 dengan a nilai -401,78, -398,13, masing-masing. Diindikasikan bahwa kedua 

kompleks (yaitu, senyawa l-protein dan senyawa 2-protein) tidak fleksibel dan tidak stabil. 

Jadi, senyawa 1 dan senyawa 2 mungkin tidak menjadi inhibitor aktif terhadap virus corona 

C0V-2. 
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KESIMPULAN 

Docking molekuler dan simulasi MD telah dilakukan untuk lopinavir dan 45 senyawa analog 

kurkumin. Berdasarkan hasil docking, diketahui bahwa senyawa1, senyawa 2, dan senyawa 4 

memiliki persamaan orientasi pengikatan sebagai lopinavir. Dinamika molekul simulasi 

dengan energi bebas ikatan terendah konformasi digunakan untuk memeriksa senyawa ini 

stabilitas dan fleksibilitas. Ikatan hidrogen dari senyawa 4 dipertahankan untuk mengikat 

dengan Lys5 dan Lysi37. Itu diamati pada jarak 2.9A. Jarak dari ikatan hidrogen dan energi 

bebas ikatan waktu simulasi sangat penting untuk menjelaskan potensi afinitas senyawa. Untuk 

itu, senyawa 4 dapat digunakan sebagai inhibitor potensial terhadap virus corona C0V-2. 

Selanjutnya, perkiraan Curcumin aktif kemudian dipilih sebagai referensi untuk tahap 

selanjutnya dalam desain obat. 
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