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ABSTRAK

Yeni, Styaningsih. 2022. Analisis Molekuler Docking Senyawa Allin Dan Allicin
pada Bawang Putih (Allium sativum) sebagai Kandidat Obat SARS-COV-2
sebagai Sumber Belajar Biologi. Skripsi. Malang: Program Studi
Pendidikan Biologi, FKIP, Universitas Muhammadiyah Malang.
Pembimbing: (I) Dra. Roimil Latifa, M.Si.,M.M., (11) Moh. Mirza Nuryady,
S.Si.,M.Sc.

SARS-CoV-2 adalah virus RNA sense-positif beruntai tunggal dari family
Coronaviridae. Infeksi virus ini bisa berakibat fatal bahkan kematian dan sampai
saat ini belum ada obat yang terbukti dapat digunakan untuk pengobatan SARS-
CoV-2. Studi in silico merupakan tahap awal dalam upaya menemukan obat dari
senyawa alam. Salah satu senyawa yang berpotensi sebagai kandidat antivirus
adalah alliin dan allicin yang terkandung dalam bawang putih. (Allium sativum L.).
Tujuan dari penelitian ini adalah untuk mengetahui interaksi senyawa alliin dan
allicin dengan reseptor Protein S virus SARS-CoV-2. Metode yang digunakan
adalah molecular docking senyawa aktif alliin dan allicin dengan spike protein (S)
sebagai reseptor SARS-CoV-2 menggunakan software Pymol, AutodockTools-
1.5.6, Command Prompt, dan Discovery Studio Visualizer. Kode reseptor yang
digunakan adalah 6VVSB. yang diperoleh dari protein data bank (PDB). Hasil
proses docking menunjukkan nilai afinitas pengikatan tertinggi antara alliin
dengan reseptor 6VSB dan antara allicin dan reseptor 6VSB berturut-turut yaitu
-4.4 dan -3.5. Disimpulkan bahwa senyawa alliin dan allicin dapat menghambat
aktivitas pelekatan reseptor 6VSB dengan ACE 2 yang ada dalam tubuh manusia
sehingga berpotensi menjadi kandidat obat SARS-CoV-2. Hasil penelitian dapat
dijadikan sebagai sumber belajar biologi SMK Kelas X jurusan farmasi
berdasarkan syarat-syarat sumber belajar yang telah ditetapkan.

Kata Kunci: Molecular Docking, Alliin, Allicin, SARS-CoV-2, Protein S,
Sumber Belajar Biologi



ABSTRACT

Yeni, Styaningsih. 2022. Analisis Molekuler Docking Senyawa Allin Dan Allicin
pada Bawang Putih (Allium sativum) sebagai Kandidat Obat SARS-COV-2
sebagai Sumber Belajar Biologi. Skripsi. Malang: Program Studi
Pendidikan Biologi, FKIP, Universitas Muhammadiyah Malang.
Pembimbing: (I) Dra. Roimil Latifa, M.Si.,M.M., (11) Moh. Mirza Nuryady,
S.Si.,M.Sc.

SARS-CoV-2 is a single-stranded positive-sense RNA virus belonging to the
Coronaviridae family. This viral infection can be fatal and even death and to this
day there has been no proven drug to be used in the treatment of SARS-CoV-2. In
silico studies are the initial stage in the effort to find drugs from natural
compounds. One compound that has the potential to be an antiviral candidate is
alliin and allicin contained in garlic (Allium sativum L.). The purpose of this
study was to determine the interaction of alliin and allicin compounds with the
Protein S receptor of the SARS-CoV-2 virus. The method used is molecular
docking of the active compounds alliin and allicin with spike protein (S) as a
receptor for  SARS-CoV-2 using Pymol software, AutodockTools-1.5.6,
Command Prompt, and Discovery Studio Visualizer. The receptor code used is
6VSB which is obtained from the protein data bank (PDB). The results of the
docking process showed the highest binding affinity value between alliin-and the
6VSB receptor and between allicin and the 6\VSB receptor respectively, namely -
4.4 and -3.5 which showed strong energy binding so that it could block protein s
from binding to ACE2 in the human body. It was concluded that alliin and allicin
compounds could inhibit the 6VVSB receptor attachment activity so that they have
the potential to be candidates for SARS-CoV-2 drugs. The results of the study can
be used as a biology learning resource in the material for Virus in Class X of
Senior High School based on the requirements of the learning resources that have
been determined.

Keywords: Molecular Docking, Alliin, Allicin, SARS-CoV-2, Protein S, Biology
Learning Resource
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