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ABSTRAK

STUDI IN SILICO SENYAWA KANDUNGAN DARI CINNAMOMI
CORTEX TERHADAP
EPITOP RESPIRATORY SYNCYTIAL VIRUS (RSV)

MARISA CYNTIA WIBOWO
2443018301

Motavizumab  merupakan imunoglobulin  (IgGi:) antibodi
monoklonal rekombinan. Antibodi monoklonal ini banyak digunakan untuk
mengobati penyakit yang disebabkan oleh respiratory syncytial virus
(RSV). Antibodi ini mengikat protein RSV F yang berperan dalam
perlekatan virus dan memediasi fusi. Ekstrak dari Cinnamomi Cortex
diketahui dapat digunakan sebagai antivirus. Senyawa flavonoid salah
satunya katekin memiliki potensi sebagai antivirus COVID-19. Salah satu
senyawa dari ekstrak proantosianidin juga dikenal sebagai tanin
terkondensasi yang memiliki aktivitas sebagai antivirus dengan
menghambat infeksi SARS-CoV dan upregulasi. Dalam penelitian ini
dilakukan uji in silico penambatan molekul pada 14 senyawa yang
terkandung dari Cinnamomi Cortex terhadap epitop RSV. Hasil penelitian
ini menunjukkan senyawa yang afinitas paling baik (AG), konstanta inhibisi
(Ki) terdapat pada 4 senyawa yaitu senyawa (+)-epikatekin memiliki nilai
AG -5,77 kkal/mol dan Ki 59,43 uM, beta-kariofilen memiliki nilai AG -
5,45 kkal/mol dan Ki 100,45 pM, (+)-katekin memiliki nilai AG -5,17
kkal/mol dan Ki 162,53 puM dan (-)-katekin memiliki AG -5,09 kkal/mol
dan Ki 186,98 puM. Interaksi ikatan hidrogen pada residu asam amino
THR108 dengan gugus hidroksil pada ketiga senyawa (+)-epikatekin, (+)-
katekin, (-)-katekin. Interaksi ikatan hidrofobik pada residu asam amino
PRO149 yang memiliki ¢ alkil yang berikatan dengan ¢ rangkap pada
keempat senyawa (+)-epikatekin, beta-kariofilen, (+)-katekin, (-)-katekin.

Kata kunci : epitop RSV, Cinnamomi Cortex, in silico, afinitas ikatan,
penambatan molekul.



ABSTRACT

IN SILICO STUDY OF COMPOUNDS FROM CINNAMOMI
CORTEX ON
EPITOPE RESPIRATORY SYNCYTIAL VIRUS (RSV)

MARISA CYNTIA WIBOWO
2443018301

Motavizumab is a recombinant immunoglobulin  (IgG1)
monoclonal antibody. This monoclonal antibody is widely used to treat
diseases caused by respiratory syncytial virus (RSV). These antibodies bind
to the RSV F protein, which plays a role in viral attachment and mediates
fusion. Extracts from Cinnamomi Cortex are known to have antiviral
properties. Flavonoid compounds, one of which is catechins, have potential
as an antiviral for COVID-19. One of the compounds from the
proanthocyanidin extract is also known as condensed tannin which has
antiviral activity by inhibiting SARS-CoV infection and upregulation. In
this study, an in silico molecular anchoring test was carried out on 14
compounds contained from Cinnamomi Cortex against the RSV epitope.
The results of this study showed that the compound with the best affinity
(AG), the inhibition constant (Ki) was found in 4 compounds, namely the
compound (+)-epicatechin which has an AG of -5.77 kcal/mol and Ki of
59.43 uM, beta-caryophyllene has an AG of -5.45 kcal/mol and Ki of
100.45 pM, (+)-catechins have an AG of -5.17 kcal/mol and Ki 162.53 uM
and (-)-catechins have an AG -5.09 kcal/mol and Ki 186.98 uM. The
interaction of hydrogen on the amino acid residue THR108 with the
hydroxyl group on the three compounds (+)-epicatechin, (+)-catechin, (-)-
catechin. Hydrophobic interactions on the amino acid residue PRO149
which have ¢ alkyl bonds to the fourth ¢ double of the four compounds (+)-
epicatechin, B-karyophyllene, (+)-catechin, (-)-catechin.

Keywords: epitop RSV, Cinnamomi Cortex, in silico, bonding affinity,
molecular anchoring.
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