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ABSTRAK  

Meluasnya wabah penyakit Covid-19 saat ini disebabkan sindrom pernapasan akut SARS-CoV-2. Permasalahan 
yang timbul penyakit infeksi Covid-19 adalah belum ditemukan obat antivirus yang ampuh. Upaya potensial untuk 
mengatasinya dengan mencari senyawa bioaktif dari invertebrata laut, diantaranya Nudibrachia pada Genus Chromodoris 
yang kaya senyawa bioaktif, misalnya Chromodorolide A. Penelitian ini bertujuan untuk menganalisis bioaktivitas 
senyawa Chromodorolide A dari Genus Chromodoris terhadap reseptor 6VXX sebagai reseptor Covid-19. Penelitian ini 
menggunakan pendekatan uji in silico, yaitu dengan molecular docking senyawa Chromodorolide A, senyawa aktif lainnya 
yang terkandung dalam Chromodoris spp. serta antivirus Favipiravir terhadap reseptor protein target 6VXX sebagai target 
penyakit SARS-CoV-2. Analisis hasil molecular docking menggunakan perangkat lunak yaitu PyRx 0.8 dan PyMol. Hasil 
molecular docking menunjukkan efektivitas senyawa Chromodorolide A secara in terhadap reseptor 6VXX memeroleh skor 
paling optimal dengan skor binding affinity -6,7 kcal/mol dan skor  RMSD 2,243 Å jika dibandingkan dengan Inorolide A, 
Latrunculin A dan Favipiravir serta menunjukkan adanya bioaktivitas interaksi ikatan hidrogen dengan panjang ikatan 
1,9 Å dan 2,4 Å yang lebih stabil jika dibandingkan dengan senyawa Favipiravir. Oleh karena itu, Chromodorolide A 
berpotensi sebagai sumber bioaktif untuk mengatasi penyakit infeksi virus yang disebabkan oleh SARS-CoV-2. 
Kata Kunci: Chromodoris, Chromodorolide A, in silico, SARS-CoV-2,  antivirus 
  

ABSTRACT  
The current spread of the Covid-19 disease outbreak is due to the SARS-CoV-2 acute respiratory syndrome. The problem 

with Covid-19 infection is that no effective antiviral drug has been found. Potential efforts to overcome this by finding bioactive 
compounds from marine invertebrates, including Nudibrachia in the Genus Chromodoris which are rich in bioactive compounds, such 
as Chromodorolide A. This study aims to analyze the bioactivity of Chromodorolide A compounds from the Genus Chromodoris against 
6VXX receptors as Covid-19 receptors. This study used an in silico test approach, namely by molecular docking the Chromodorolide 
A compound, another active compound contained in Chromodoris spp. as well as the antiviral Favipiravir against the 6VXX target 
protein receptor as a target for SARS-CoV-2 disease. Analysis of molecular docking results using software, namely PyRx 0.8 and 
PyMol. The molecular docking results showed the effectiveness of the Chromodorolide A compound in the 6VXX receptor obtaining 
the most optimal score with a binding affinity score of -6.7 kcal / mol and an RMSD score of 2.243 Å when compared to Inorolide A, 
Latrunculin A and Favipiravir and showing the presence of hydrogen bond interaction bioactivity. with bond lengths of 1.9 Å and 2.4 
Å which are more stable when compared to the compound Favipiravir. Therefore Chromodorolide A has the potential as a bioactive 
source to treat viral infectious diseases caused by SARS-CoV-2. 
Key Words: Chromodoris, Chromodorolide A, in silico, SARS-CoV-2, antivirus 

PENDAHULUAN  

Meluasnya wabah penyakit Covid-19 pada saat 

ini disebabkan oleh virus corona yang disebut 

sebagai sindrom pernapasan akut SARS-CoV-2 yang 

diawali di negara Wuhan pada akhir tahun 2019. 

Pada tanggal 30 Januari 2020, Organisasi Kesehatan 

Dunia (WHO) menyatakan bahwa wabah SARS-

CoV-2 sebagai Public Health Emergency of 

International Concem (PHEIC) (Cai et. al., 2020). 

SARS-CoV adalah betacorona virus yang berkaitan 

erat dengan virus corona mirip Sindrom Pernafasan 

Akut Parah (SARS) yang berasal dari kelelawar 

(Costanzo, 2020). SARS-CoV-2 merupakan virus 

yang termasuk kedalam famili Coronaviridae.Virus 

ini dapat menyebabkan infeksi unggas, mamalia dan 

manusia kemudian menyebabkan penyakit akut 

hingga kronis (Weiss dan Leibowitz, 2011) 

Kematian akibat virus SARS-CoV-2 ini 

sebanyak 170.000 yang telah dilaporkan dari seluruh 

dunia dengan gejala umum adalah demam, batuk 

kering, sesak napas, gangguan pernapasan dan 

hilangnya persepsi penciuman (Hui et. al., 2020). 

Menurut Kamps dan Hoffmann (2020) menyatakan 

bahwa infeksi yang disebabkan Covid-19 dapat 

ditandai lebih rinci seperti demam 38,1˚C hingga 

39˚C, batuk kering dan sesak nafas dengan masa 
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inkubasi 5 hari (rata-rata 2-14 hari) Berbagai macam 

pengobatan Covid-19 termasuk obat-obatan 

antivirus dan produk herbal yang sebelumnya 

digunakan untuk mengatasi berbagai penyakit terus 

berlanjut di dunia. Antivirus seperti kombinasi dari 

lopinavir/ritonavir dan faripiravir telah diuji coba 

dalam pengobatan covid (Lim et. al., 2020). 

Salah satu permasalahan yang timbul dalam 

mengatasi penyakit infeksi yang disebabkan oleh 

virus misalnya Covid-19 adalah belum ditemukan 

obat antivirus yang ampuh untuk melawan virus 

mematikan tersebut. Dengan demikian perlu 

dilakukan penemuan senyawa antivirus baru yang 

efektif dan efisien dalam mengatasi Covid-19. 

Berbagai macam pendekatan telah dilakukan untuk 

mendapatkan senyawa antivirus. Negara Tiongkok 

telah melakukan penggunaan senyawa obat 

tradisional untuk mengobati penyakit yang 

disebabkan oleh SARS-CoV-2 namun mekanisme 

aktivitas dan efisiensi senyawa ini masih belum 

dapat diidentifikasi (Lung et. al., 2020). Oleh karena 

itu, diperlukan pendekatan lain untuk mendapatkan 

senyawa antivirus baru salah satunya dengan 

mencari senyawa bioaktif dari invertebrata laut atau 

mikroorganisme yang bersimbiosis dengan 

invetebrata laut yang memiliki potensi sebagai 

antivirus. Invertebrata laut merupakan penghasil 

senyawa bioaktif terbesar yang berpotensi sebagai 

bahan obat bahari. Senyawa kimia yang dihasilkan 

merupakan respons kompetisi terhadap lingkungan 

dikarenakan invertebrata laut mempunyai struktur 

pergerakan fisik terbatas dibandingkan dengan 

vertebrata laut (Lin et. al., 2017). 

Nudibranchia merupakan ordo terbesar dari 

Opisthobranchia (Gastropoda) dan terdiri atas 3000 

spesies yang telah teridentifikasi. Nudibranchia 

berasal dari “Nudus” yang berarti telanjang dan 

“Branchia” yang berarti insang. Istilah jika kedua 

kata ini digabungkan berarti insang telanjang. Istilah 

ini mengarah pada organ respirasi ekternal yang 

terdapat di nudibranchia (Behrens, 2005). Bentuk 

yang beragam, warna, pola tubuh dan sisi ekologi 

yang terdapat di Nudibranchia menarik untuk 

dipelajari. Sebagian besar Nudibranchia memiliki 

warna cukup menarik yang digunakan dalam sistem 

pertahanan diri. Nudibranchia mampu mensintesis 

metabolit sekunder dari bahan makanannya seperti 

Porifera, Bryozoa, Ascidia dan Coelenterata. 

Senyawa ini digunakan sebagai sarana interaksi 

antarorganisme, sistem pertahanan, sistem imun, 

antifungi, antibakteri dan sitotoksik alami (Wojnar, 

2008). 

Chromodoris lineolata ditemukan di antara 

komunitas spons (Porifera) dan hewan ini 

merupakan salah satu predator bagi spons laut 

tersebut. Chromodoris lineolata melimpah perairan 

Indonesia (Chandra et. al., 2013), di antaranya di 

Pantai Kemantren berlokasi di Desa Kemantren, 

Kecamatan Paciran, Kabupaten Lamongan 

(Yudiandani dan Nur, 2019; Rahayu, et. al., 2019). 

Chromodoris lineolata yang ditemukan di zona 

intertidal bawah, ciri khasnya terdapat garis hitam 

yang berdekatan dengan tepi bagian dalam 

perbatasan jingga, karakter diagnostik dengan pola 

beberapa garis longitudinal hitam atau coklat tua 

dan putih pada mantel. 

Nudibranchia Chromodoris lineolata diketahui 

sebagai salah satu spesies dari genus Chromodoris 

pemangsa porifera yang mengandung senyawa 

diterpenoid. Beberapa spesies dari genus 

Chromodoris yang lain, di antaranya adalah 

Chromodoris africana, C. alternata, C. ambigua, C. 

annae, Chromodoris aspersa, C. burni, C. dianae, C. 

quadricolor, C. reticulata, Chromodoris striatella, 

dan C. cavae (Lin et. al., 2017; MolluscaBase, 2020). 

Chromodorolide A telah diisolasi dari nudibranchia 

Chromodoris cavae sebagai antimikrob secara in 

vitro (Karunasagar et. al., 1999). Chromodorolide A 

adalah senyawa diterpene yang mempunyai 

kerangka karbon yang berbeda dengan senyawa 

diterpen sebelumnya. Senyawa ini mempunyai 

aktivitas antimikrob dan sitosiksik (Dumdei et. al., 

1989). Namun, aktivitas antivirus terhadap Covid-19 

belum diketahui. Oleh karena itu perlu dilakukan 

penelitian menggunakan metode molecular docking 

secara in silico yaitu peran dari biokomputasi.  

Studi in silico dengan teknik molekular doking 

merupakan suatu metode yang dapat digunakan 

untuk memprediksi bioaktivitas dari suatu senyawa 

sebelum dilakukannya analisa percobaan di 

laboratorium (Frimayanti, et. al., 2018). Metode in 

silico dapat juga digunakan untuk memprediksi 

aktivitas senyawa Chromodorolide A dengan salah 

satunya dengan melihat jumlah energi bebas ikatan 

yang terbentuk dalam interaksinya dengan situs 

aktif protein yang terlibat. Teknik biokomputasi ini 

dapat digunakan untuk mempercepat pemilihan 

senyawa yang akan dilakukan isolasi dan disintesis 

senyawa yang ditemukan dalam proses penemuan 

obat (Rastini, et. al., 2019). Keunggulan dari teknik 

biokomputasi ini salah satunya adalah dapat 

mengurangi penggunaan alat dan bahan yang 

berlebihan (Dona, 2019). 

Penemuan favipiravir adalah salah satu 

antivirus dengan spektrum luas yang menunjukkan 

aktivitas secara in vitro terhadap SARS-CoV-2 yang 

telah disetujui Jepang dan Tionghoa untuk terapi 

influenza (Lukito, 2020). Favipiravir mengobati 

influenza dengan cara menghambat RNA 

polimerase yang dimungkinkan dapat efektif 

melawan SARS-CoV-2 (Shiraki dan Daikoku, 2020). 

Uji klinis favipiravir dapat mengurangi demam dan 
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batuk pada semua pasien dengan tingkat pemulihan 

yang lebih baik pada pasien yang berada pada 

tingkat keparahan sedang. Namun, tingkat 

pemulihan pasien dalam  kondisi kritis tetap tidak 

berubah (Chen et. al., 2020). Oleh karena itu 

diperlukan uji in silico terhadap reseptor Covid-19 

dengan kode reseptor 6VXX yang diperoleh dari 

data RSCB. Berdasarkan latar belakang 

permasalahan tersebut, maka diperlukan uji 

bioaktivitas senyawa Chromodorolide A dari genus 

Chromodoris terhadap reseptor 6VXX sebagai 

reseptor Covid-19. Penelitian ini bertujuan untuk 

mengetahui bioaktivitas senyawa Chromodorolide 

A dari Genus Chromodoris terhadap reseptor 6VXX 

sebagai reseptor Covid-19. 
 

METODE PENELITIAN 

Penelitian ini menggunakan pendekatan uji in 

silico, yaitu dengan molecular docking. Adapun alat 

yang digunakan pada penelitian ini yaitu 

seperangkat komputer dan perangkat lunak untuk 

uji molecular docking yaitu Notepad++, AutoDock 

Vina, PyRx 0.8, dan PyMol. Bahan yang digunakan 

yaitu senyawa Chromodorolide A (ID: 102457426) 

Latrunculin A (ID: 445420), Inorolide A (ID: 

10433603), dan favipiravir (ID: 492405) dari web 

database PubChem 

(https://pubchem.ncbhi.nlm.nih.gov), dan protein 

reseptor 6VXX dari Protein Data Bank (PDB) 

database (htttps://www.rcsb.org/). 

Uji In Silico dengan Molecular Docking 

Tahapan ini merupakan tahapan untuk 

mengetahui potensi bioaktivitas senyawa bioaktif 

Chromodoris spp. terhadap reseptor melalui 

pemodelan komputer.  

Persiapan  

Preparasi makromolekul protein reseptor yaitu 

perangkat lunak Notepad++, AutoDock Vina, dan 

Protein Data Bank (PDB) database 

(htttps://www.rcsb.org/), sedangkan dalam 

minimasi molekul senyawa menggunakan 

perangkat lunak PyRx 0.8 dan web database 

PubChem (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov). Uji 

molecular docking dan visualisasi mempersiapkan 

alat meliputi perangkat keras dengan spesifikasi 

RAM minimal 2GB, dan perangkat lunak PyRx 0.8.  

Sterilisasi Makromolekul Protein Reseptor 

Preparasi makromolekul protein reseptor 

dilakukan dengan mengunduh protein reseptor 

6VXX dari Protein Data Bank (PDB) database 

(htttps://www.rcsb.org/). Protein reseptor 

diunduh dan disimpan dalam format PDB.  

Makromolekul protein reseptor 6VXX 

dilakukan sterilisasi melalui perangkat lunak 

AutoDock Vina dengan mengisolasi protein gugus B 

untuk mendapatkan protein steril kemudian 

disimpan dalam format PDBQT. 

Minimasi Molekul Senyawa   

Preparasi senyawa dilakukan dengan 

mengunduh senyawa Chromodorolide A (ID: 

102457426) Latrunculin A (ID: 445420), Inorolide A 

(ID: 10433603), dan favipiravir (ID: 492405) dari web 

database PubChem 

(https://pubchem.ncbhi.nlm.nih.gov). Senyawa 

diunduh dan disimpan dalam Format SDF. Molekul 

senyawa kemudian dilakukan minimasi dengan 

mengkonversi format SDF menjadi PDB melalui 

perangkat lunak PyRx 0.8. 

Uji Molecular Docking 

Simulasi molecular docking dilakukan melalui 

perangkat lunak PyRx 0.8 pada menu Vina Wizard. 

Selanjutnya menambahkan molekul protein reseptor 

(6VXX) steril pada menu “Add Macromolecule”, 

sedangkan inhibitor, dan senyawa (Chromodorolide 

A) dimasukkan pada menu “Add Ligand”. Memulai 

proses penambatan molekul (molecular docking) 

dengan memilih “Run Vina” kemudian setiap ligan 

dan senyawa akan berinteraksi dengan protein 

reseptor pada kondisi rigid.  

Visualisasi Hasil Molecular Docking  

Visualisasi hasil molecular docking dilakukan 

melalui perangkat lunak perangkat lunak PyMol 

untuk visualiasi secara 3D. Pada visualisasi 3D dapat 

diketahui panjang ikatan yang terbentuk. 

Analisis Data 

Hasil uji in silico menggunakan aplikasi PyRx 

dianalisis dengan membandingkan antara binding 

affinity, nilai Root Mean Square Deviation (RMSD), 

dan jarak interaksi ikatan hidrogen.  

Pengujian molecular docking, parameter yang 

digunakan sebagai validasi hasil pengujian yaitu 

skor Root Mean Square Deviation (RMSD) berada 

dalam rentang nilai kurang dari <2 Å (Muchtaridi et. 

al, 2018). Skor binding affinity jika semakin negatif 

skor yang diperoleh maka semakin stabil kompleks 

ikatan yang terbentuk antara protein reseptor dan 

senyawa (Purnomo, 2011). Jumlah ikatan hidrogen 

bila semakin dekat jarak interaksinya maka ikatan 

hidrogen yang terbentuk akan semakin kuat. 

Penarikan Simpulan 

Penarikan simpulan data diambil berdasarkan 

hasil uji molecular docking pada senyawa 

Chromodorolide A dari Genus Chromodoris yang 

berpotensi sebagai bioaktivitas terhadap reseptor 

6VXX sebagai reseptor Covid-19. 

 

HASIL DAN PEMBAHASAN 

Obat Antivirus Favipiravir 

Salah satu obat paling menarik yang saat ini 

tersedia untuk melawan SARS-CoV-2 adalah 

favipiravir dikenal sebagai prodrug, adalah 
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penghambat RNA polimerase RNA polymerase 

(RdRp) inhibitor yang diberikan kepada pasien yang 

terinfeksi virus Ebola, disetujui di Jepang untuk 

influenza yang baru muncul dan di Cina untuk 

pengobatan Covid-19 (Nagata et. al., 2020). 

Faktanya, penelitian pendahuluan pada 80 pasien di 

China telah menunjukkan bahwa favipiravir 

memberikan tindakan antivirus yang lebih ampuh 

daripada lopinavir/ ritonavir dalam pengobatan 

Covid-19, dan tidak ada reaksi merugikan yang 

serius yang dilaporkan untuk obat ini (Dong et. al., 

2015). 

Favipiravir berpotensi menghambat proliferasi 

SARS-CoV-2 (Furuta et. al., 2013), yang dapat 

menyebabkan penurunan produksi sitokin dan 

melindungi paru-paru fibrosis pada hipoksemia 

berikutnya (Yamamura et. al., 2020). Sebuah 

penelitian tentang favipiravir di antara pasien yang 

tidak parah menunjukkan waktu pemberantasan 

virus lebih awal (rata-rata 4 vs 11 hari) ( Cai et. al., 

2020 ); namun, pasien tersebut memiliki 

pemberantasan virus pada 18, 27, dan 13 hari, 

masing-masing, mungkin kembali meningkatkan 

replikasi virus yang lebih tinggi di tengah gejala 

yang memburuk. Selain itu, penelitian Takahashi et. 

al. (2020) menunjukkan peningkatan mekanisme 

kerja dada pada pasien yang diobati dengan 

favipiravir. Favipiravir dapat bekerja secara efektif 

bahkan dalam kasus yang parah. Mekanisme utama 

di mana favipiravir menghambat replikasi virus 

SARS-CoV-2 adalah aktivitas penghambatannya 

yang cukup besar terhadap sintesis RNA dan 

mutagenesis yang mematikan (Shannon et. al., 2020). 

Penelitian yang dilakukan Cai et al. (2020) juga 

menemukan bahwa pembersihan virus dini 

berkontribusi pada peningkatan mekanisme kerja 

dada pada Hari ke-14. Penemuan ini menunjukkan 

bahwa perbaikan penyakit mungkin bergantung 

pada penghambatan SARS-CoV-2, dan bahwa FPV 

mengendalikan perkembangan penyakit Covid-19 

dengan menghambat SARS-CoV-2. Sampai saat ini, 

patogenesis Covid-19 belum diklarifikasi dengan 

baik. Karena infeksi SARS-CoV-2 dianggap sembuh 

sendiri dan ditandai oleh reaksi peradangan 

sistemik, pengobatan simtomatik dan suportif 

terutama direkomendasikan oleh WHO dan Komisi 

Kesehatan Nasional RRT. Deskripsi ini mirip dengan 

MERS-CoV, di mana intervensi terapeutik 

nonspesifik sering diperkenalkan untuk mencegah 

morbiditas dan mortalitas yang parah (Chafekar dan 

Fielding, 2018). 

Laporan tentang kasus Covid-19 menunjukkan 

bahwa favipiravir dapat memperlambat/ 

menghentikan perkembangan pneumonia dan 

peningkatan sitokin, meningkatkan fungsi 

pernapasan, dan menghasilkan efek langsung 

bahkan pada pasien dengan kondisi parah atau 

kritis. Uji klinis favipiravir umumnya 

mengecualikan pasien dalam kondisi kritis atau 

parah ( Cai et. al., 2020; Chen et. al., 2020). Baru-baru 

ini, sebuah laporan dari Wang et. al. (2020) 

menunjukkan bahwa FPV dan remdesivir efektif 

dalam mengurangi infeksi SARS-CoV-2.  

 

Potensi Antivirus dari Senyawa Chromodoris 

Berdasarkan Molecular Docking 

Senyawa bioaktif dari genus Chromodoris 

dapat diuji efektivitasnya sebagai antivirus dengan 

virtual screening molecular docking. Suatu senyawa 

kandidat obat dalam melakukan mekanismenya 

memberikan efek terapi melalui jalur tertentu yang 

berbeda dari setiap target pengobatan. Reseptor anti 

virus digunakan sebagai target penambatan 

senyawa meliputi reseptor 6VXX sebagai target 

penyakit SAR-CoV-2 yang terdiri atas 18 gugus yaitu 

gugus A, B, C, D, E, F, G, H, I, J, K, L, M, N, O, P,Q 

dan R. Dari kedelapan belas gugus tersebut dipilih 

penambatan senyawa pada gugus B yang 

menghasilkan nilai penambatan yang optimal yang 

dapat mewakili reseptor 6VXX. 
 

Tabel 1. Skor hasil docking senyawa Chromodorolide A, 
Latrunculin A, Inorolide A dan senyawa antivirus 
favipiravir terhadap reseptor 6VXX pada gugus B 

Reseptor Ligand 
Binding 
Affinity 

(kcal/mol) 

RMSD 
(Å) 

6VXX 
Gugus B 

Ligan NAG 1 -4,8 33,19 
Ligan NAG 2 -5,0 1,731 
Ligan NAG 5 -5,1 2,097 
Ligan NAG 6 -4,7 15,009 
Ligan NAG 7 -4,9 3,123 
Ligan NAG 8 -4,8 22,078 
Ligan NAG 9 -4,8 2,888 

Ligan NAG 10 -5,0 1,995 
Ligan NAG 11 -4,8 34,767 
Ligan NAG 16 -4,8 27,176 
Ligan NAG 21 -4,9 1,99 

Inorolide A -7,9 16,912 
Latcrunculin A -6,9 15,726 

Chromodorolide 
A 

-6,7 2,243 

Favipiravir  -4,8 22,072 

Pada pengujian in silico salah satu metode yang 

digunakan yaitu dengan metode molecular docking. 

Molecular docking digunakan untuk 

mengidentifikasi pasangan terbaik antara reseptor 

dengan ligan untuk memprediksi konformasi dan 

orientasi ligan dalam suatu ikatannya terhadap 

reseptor, serta digunakan untuk penambatan ligan 

pada sisi pengikatan (binding site) reseptor dengan 

konfigurasi dan konfirmasi yang tepat (Muctharidi 

et. al., 2018). Parameter yang digunakan dalam 

pengujian molecular docking dalam menentukan 

keberhasilan pengujian adalah besarnya simpangan 
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kuadrat terkecil yang diistilahkan sebagai Root 

Mean Square Deviation (RMSD) antara koordinat 

ligan dengan konformaasi reseptor hasil 

penambatan molekul (Muchtaridi et. al., 2018). 

Selain itu, parameter lainnya yaitu interaksi ikatan 

yang terbentuk juga menunjukkan stabilitas 

terhadap ikatan reseptor tertarget. 

Hasil uji molecular docking antara molekul 

senyawa Chromodorolide A, Latrunculin A, 

Inorolide A,  antivirus Favipiravir, dan reseptor 

6VXX gugus B (Tabel. 1) melalui perangkat lunak 

PyRx 0.8 didapatkan skor yang paling optimal 

diperoleh skor afinitas ikatan (binding affinity) 

senyawa Inorolide A dengan reseptor 6VXX gugus B  

yang terbentuk bernilai lebih rendah (-7,9 kcal/mol) 

dibandingkan dengan ligan NAG (-4,7 sampai -6,9  

kcal/mol), senyawa Chromodorolide A (-6,7 

kcal/mol), senyawa Latrunculin A (-6,9 kcal/mol),  

dan senyawa antivirus favipiravir (-4,8 kcal/mol), 

tetapi senyawa Chromodorolide A dan Latrunculin 

A lebih optimal dibandingkan dengan senyawa 

antivirus favipiravir. Sedangkan skor Root Mean 

Square Deviation (RMSD) yang diperoleh dari ligan 

NAG 2 (1,731 Å) paling rendah dibandingkan 

dengan skor RMSD penambatan senyawa 

Chromodorolide A (2,243 Å), senyawa Latrunculin 

A (15,726 Å), senyawa Inorolide A (16,912 Å), dan 

senyawa antivirus favipiravir (22,072 Å), tetapi 

senyawa Chromodorolide A, Latrunculin A, dan 

Inorolide A lebih rendah dibandingkan dengan 

senyawa senyawa antivirus favipiravir. 

Afinitas ikatan (binding affinity) merupakan 

skor atau nilai yang menjadi indikator kekuatan 

pada kompleks ikatan antara protein dan ligan 

(senyawa kandidat obat). Semakin negatif skor 

binding affinity yang diperoleh maka semakin stabil 

kompleks ikatan yang terbentuk antara protein 

reseptor dan senyawa (Purnomo, 2011; Lipinski, 

2001). Berdasarkan analisis tersebut ikatan yang 

terbentuk antara senyawa Chromodorolide A, 

Latrunculin A, dan Inorolide A dengan reseptor 

6VXX diperoleh skor binding affinity yang paling 

melampaui negatif jika dibandingkan dengan ikatan 

yang terbentuk dari senyawa antivirus favipiravir. 

Oleh karena itu, maka dapat dikatakan bahwa 

penambatan molekul senyawa Chromodorolide A, 

Latrunculin A, dan Inorolide A memiliki kekuatan 

ikatan yang lebih kuat terhadap reseptor 6VXX 

dibandingkan dengan senyawa antivirus favipiravir. 

Sehingga dapat dikatakan bahwa kekuatan ikatan 

senyawa favipiravir terhadap reseptor 6VXX kurang 

optimal dibandingkan dengan senyawa 

Chromodoris. Struktur senyawa Chromodorolide A, 

Latrunculin A, dan Inorolide A yang telah dilakukan 

skrining secara in silico memiliki potensi 

bioavabilitas terutama menunjukkan efektif sebagai 

antivirus. 

 Parameter yang digunakan sebagai validasi 

hasil pengujian molecular docking yaitu skor Root 

Mean Square Deviation (RMSD) berada dalam 

rentang nilai kurang dari <2 Å (Muchtaridi et. al., 

2018). RMSD merupakan jarak penyimpangan dari 

posisi ikatan native ligand dengan protein setelah 

divisualisasikan secara screening terhadap posisi 

ikatan native ligand yang sebenarnya (Nauli, 2014). 

Apabila skor RMSD semakin rendah maka 

posisi penempelan ligan senyawa pada binding site 

protein reseptor semakin mendekati konformasi asal 

sehingga dikatakan dapat membentuk jalur 

mekanisme pengobatan tertarget. Berdasarkan hasil 

molecular docking, skor RMSD pada ikatan 

Chromodorolide A, Latrunculin A, Inorolide A , dan 

senyawa antivirus favipiravir berada pada rentang 

nilai diatas  > 2 Å terhadap reseptor 6VXX. Hal ini 

menunjukkan bahwa senyawa dari Chromodorolide 

A, Latrunculin A, Inorolide A, dan antivirus 

favipiravir tersebut berhasil menambat pada 

reseptor 6VXX dengan ukuran simpangan kuadrat 

terkecil. Sehingga dapat ditunjukkan bahwa 

efektivitas senyawa dari Chromodorolide A, 

Latrunculin A, Inorolide A, dan antivirus favipiravir 

terhadap reseptor 6VXX kurang akurat dan kurang 

optimal karena ikatan yang terbentuk cocok tetapi 

kurang kuat dari nilai binding affinity yang 

terbentuk. 

Adapun senyawa Chromodorolide A, 

Latrunculin A, dan Inorolide A hasil pengujian 

molecular docking lebih baik dari senyawa antivirus 

favipiravir. Sebab nilai RMSD dari senyawa 

Chromodorolide A, Latrunculin A, dan Inorolide A 

lebih rendah dibandingkan dengan senyawa 

antivirus favipiravir. Hasil pengujian pada reseptor 

6VXX pada gugus B nilai RMSD senyawa 

Chromodorolide A memiliki nilai yang paling 

rendah dan berkisar 2 Å. Sehingga dari ketiga 

senyawa Chromodoris yang lebih berpotensi 

sebagai antivirus yaitu senyawa Chromodorolide A. 

Visualisasi hasil molecular docking secara 3D 

akan dapat diketahui jarak ikatan hidrogen yang 

terbentuk. Adapun hasil visualisasi penambatan 

molekul senyawa Chromodorolide A dan pada sisi 

aktif penempelan reseptor 6VXX dan penambatan 

molekul senyawa favipiravir dan pada sisi aktif 

penempelan reseptor 6VXX dapat dilihat pada 

Gambar 1. 
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Gambar 1. Visualisasi 3D (a) penambatan senyawa 
Chromodorolide A pada reseptor 6VXX (b) penambatan 
senyawa favipiravir pada reseptor 6VXX hasil molecular 
docking 

 

Hasil visualisasi menunjukkan penambatan 

molekul senyawa Chromodorolide A dan pada sisi 

aktif penempelan reseptor 6VXX diperoleh jarak 

ikatan hidrogen yang terbentuk adalah 1,9 Å dan 2,4 

Å. Sedangkan penambatan molekul senyawa 

favipiravir dan pada sisi aktif penempelan reseptor 

6VXX diperoleh jarak ikatan hidrogen yang 

terbentuk adalah 2,1 Å dan 2,6 Å. Hasil tersebut 

menunjukkan senyawa Chromodorolide A lebih 

stabil dibandingkan dengan senyawa favipiravir. 

Sebab semakin dekat jarak interaksinya maka ikatan 

hidrogen yang terbentuk akan semakin kuat, 

sehingga dapat menjaga stabilitas kompleks molekul 

protein–ligan. Hal ini diperkuat oleh pernyataan 

Lipinski (2001) yaitu hasil RMSD dari uji molecular 

docking yang semakin kecil akan berpengaruh pada 

semakin baiknya metode docking yang dilakukan 

dan kekuatan interaksi molekul protein dan ligan 

yang dihasilkan. Ikatan hidrogen yang terbentuk 

dari penambatan antara kedua molekul tersebut 

merupakan interaksi nonkovalen yang 

menggambarkan interaksi elektrostatik yang baik. 

Dalam desain obat, ikatan hidrogen dieksploitasi 

untuk mendapatkan suatu kekhususan (Muchtaridi 

et al., 2018). 

Berdasarkan analisis hasil pengujian molecular 

docking Chromodorolide A terhadap protein target 

6VXX, diketahui bahwa penambatan 

Chromodorolide A terhadap reseptor 6VXX terdapat 

keberhasilan skor binding affinity dan skor RMSD 

yang tergolong lebih baik dan optimal dibandingkan 

dengan senyawa Favipiravir, Latrunculin A, dan 

Inorolide A. Dengan demikian, Chromodorolide A 

menunjukkan efektivitas yang tinggi sebagai 

antivirus. 

 

SIMPULAN 

Senyawa-senyawa bioaktif dari Chromodoris 

spp berpotensi sebagai pengikat reseptor SARS-

CoV-2, sehingga berpotensi dapat mengatasi 

penyakit infeksi yang disebabkan oleh virus SARS-

CoV-2. Berdasarkan hasil pengujian molecular 

docking secara in silico senyawa dari Chromodoris 

spp. yaitu  Chromodorolide A dengan protein 

reseptor target 6VXX memiliki skor binding affinity 

sebesar -6,7 kcal/mol dan skor RMSD sebesar 2,243 

Å yang lebih optimal daripada senyawa Latrunculin 

A, Inorolide A dan antivirus Favipiravir.  

Hasil visualisasi menunjukkan penambatan 

molekul senyawa Chromodorolide A dengan 

reseptor target 6VXX diperoleh jarak ikatan 

hidrogen yang terbentuk adalah 1,9 Å dan 2,4 Å. 

Sedangkan penambatan senyawa Favipiravir 

dengan reseptor target 6VXX diperoleh jarak ikatan 

hidrogen yang terbentuk adalah 2,1 Å dan 2,6 Å.  

sehingga senyawa Chromodorolide A lebih stabil 

jika dibandingkan senyawa antivirus Favipiravir. 
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