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Abstract 

 

Human Rhinovirus 14 (HRV14) is one of the main causes of upper respiratory tract 

infections and to date has no specific antiviral therapy. This study aims to analyze the 

potential of phytochemical compounds from Indonesian traditional plants against the 

VP1 protein of Rhinovirus 2R06 using an in silico molecular docking method. This study 

used a quantitative in silico-based approach with MOE 2022 software to evaluate the 

binding affinity and stability of ligand interactions with the viral receptor. The results 

showed that tannin, cowanol, and andrographolide had the best binding affinities, with 

S-scores of -11.6692, -10.2501, and -7.8695 kcal/mol, respectively. Low RMSD values 

indicated good stability of the ligand-receptor complexes, while the interactions formed 

were dominated by hydrogen bonds and electrostatic interactions with several 

important amino acid residues in the VP1 protein. Thus, phytochemical compounds 

from Indonesian traditional plants have the potential to be developed as natural antiviral 

candidates against Rhinovirus infection. This study provides an initial scientific basis for 

the development of plant-based therapeutic candidates, although further experimental 

validation is still required to confirm their effectiveness and biological mechanisms. 

https://ejournal.yasin-alsys.org/masaliq
https://doi.org/10.58578/masaliq.v6i3.10084


Kinanti Ratu Saylendra & Deski Beri 

Volume 6, Nomor 3, Mei 2026 1321 

Keywords: Molecular Docking; Rhinovirus; Phytochemicals; Indonesian Traditional 

Plants; Ligand-Protein Interaction 

 

Abstrak: Human Rhinovirus 14 (HRV14) merupakan salah satu penyebab utama infeksi saluran 

pernapasan atas yang hingga kini belum memiliki terapi antivirus spesifik. Penelitian ini bertujuan 

untuk menganalisis potensi senyawa fitokimia dari tanaman tradisional Indonesia terhadap protein 

VP1 Rhinovirus 2R06 menggunakan metode penambatan molekuler secara in silico. Penelitian ini 

menggunakan pendekatan kuantitatif berbasis in silico dengan perangkat lunak MOE 2022 untuk 

mengevaluasi afinitas ikatan dan stabilitas interaksi ligan terhadap reseptor virus. Hasil penelitian 

menunjukkan bahwa tanin, cowanol, dan andrographolide memiliki afinitas pengikatan terbaik 

dengan nilai skor S masing-masing sebesar -11,6692; -10,2501; dan -7,8695 kcal/mol. Nilai RMSD 

yang rendah menunjukkan stabilitas kompleks ligan-reseptor yang baik, sedangkan interaksi yang 

terbentuk didominasi oleh ikatan hidrogen dan interaksi elektrostatik dengan beberapa residu asam 

amino penting pada protein VP1. Dengan demikian, senyawa fitokimia dari tanaman tradisional 

Indonesia berpotensi dikembangkan sebagai kandidat antivirus alami terhadap infeksi Rhinovirus. 

Penelitian ini memberikan dasar ilmiah awal bagi pengembangan kandidat terapeutik berbasis 

senyawa nabati, meskipun validasi eksperimental lebih lanjut tetap diperlukan untuk memastikan 

efektivitas dan mekanisme biologisnya. 

Kata Kunci: Penambatan Molekuler; Rhinovirus; Fitokimia; Tanaman Tradisional Indonesia; 

Interaksi Ligan-Protein 

 

 

PENDAHULUAN 

Rhinovirus merupakan virus dari famili Picornaviridae. Nama “rhino” berasal dari 

bahasa Yunani yang berarti “hidung” karena virus ini umumnya menginfeksi saluran hidung 

(Gil-Cantero et al., 2024). Rhinovirus bereplikasi optimal pada suhu rendah, seperti suhu di 

rongga hidung, sehingga mudah berkembang di saluran pernapasan atas. Virus ini memiliki 

ratusan tipe berbeda dengan karakteristik masing-masing. Rhinovirus 2R06 merupakan salah 

satu tipe rhinovirus yang sering menyebabkan pilek dan infeksi saluran pernapasan atas pada 

manusia (Djeddi et al., 2024).  

Rhinovirus 2R06 adalah salah satu dari banyak jenis rhinovirus yang menjadi 

penyebab utama pilek (Esneau et al., 2025). Asal-usul spesifik dari strain 2R06 ini sulit dilacak 

dengan pasti, karena rhinovirus terus bermutasi dan berevolusi (Zhang et al., 2022). Seperti 

rhinovirus lainnya, virus ini diyakini berasal dari hewan dan kemudian beradaptasi untuk 

menginfeksi manusia. Sayangnya, hingga saat ini belum ada obat khusus yang dapat 

menyembuhkan pilek yang disebabkan oleh rhinovirus, termasuk strain 2R06 (Coultas et al., 

2021). Virus ini umumnya bersifat self-limiting, artinya tubuh akan melawan dan sembuh 

dengan sendirinya dalam beberapa hari hingga seminggu (Royston & Tapparel, 2016). 
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Tanaman tradisional telah lama dimanfaatkan sebagai sumber obat alami karena 

mengandung berbagai senyawa aktif yang bermanfaat bagi kesehatan (Atampugbire et al., 

2024). Penelitian ini menggunakan empat tanaman obat tradisional Indonesia, yaitu 

andaliman (Zanthoxylum acanthopodium), yang banyak digunakan dalam pengobatan tradisional 

dan masakan di Sumatera Utara (Adrian et al., 2023); gambir (Uncaria gambir Roxb), yang 

memiliki potensi farmakologis dan etnomedis yang luas (Chihomvu et al., 2024); asam kandis 

(Garcinia cowa), yang bagian kulit kayu, buah, dan akarnya digunakan untuk pengobatan 

tradisional (Shahid et al., 2022); serta empedu tanah (Andrographis paniculata), tanaman herbal 

yang umum digunakan dalam pengobatan tradisional di berbagai negara Asia (Sadhana et al., 

2020). 

Analisis in silico digunakan untuk memprediksi interaksi antara protein dan senyawa 

kimia, termasuk senyawa aktif dari tumbuhan (Shaker et al., 2021). Penelitian ini mengkaji 

potensi senyawa dari andaliman, gambir, asam kandis, dan empedu tanah dalam mengikat 

protein Rhinovirus 2R06. Andaliman mengandung alkaloid dan terpenoid yang memiliki 

aktivitas antivirus dan antiinflamasi (Kolesnikova et al., 2021). Gambir mengandung tanin 

dengan sifat antimikroba dan kemampuan menghambat replikasi virus. Asam kandis 

mengandung asam organik, seperti asam sitrat dan asam malat, yang dapat memengaruhi 

struktur protein, serta vitamin C yang bersifat antioksidan (Ma & Yao, 2020). Empedu tanah 

mengandung alkaloid dan flavonoid yang berpotensi sebagai antivirus dan antiinflamasi 

(Kolesnikova et al., 2021). 

Protein 2R06 berperan dalam berbagai fungsi biologis dan interaksi molekuler. 

Metode in silico digunakan untuk menganalisis interaksi senyawa bioaktif dari andaliman, asam 

kandis, empedu tanah, dan gambir terhadap protein 2R06 melalui simulasi docking. Analisis 

ini membantu mengidentifikasi senyawa dengan afinitas tinggi yang berpotensi sebagai agen 

terapeutik. Selain itu, prediksi aktivitas biologis dilakukan untuk menilai potensi antivirus dan 

antiinflamasi senyawa tumbuhan. Pemodelan struktur 3D protein juga digunakan untuk 

mengidentifikasi situs aktif dan lokasi pengikatan ligan. Senyawa bioaktif kemudian disaring 

secara virtual untuk menentukan kandidat paling efektif terhadap protein 2R06 (Djeddi et al., 

2024; Pinzi & Rastelli, 2019). 

Penelitian mengenai aktivitas antivirus tanaman tradisional Indonesia terhadap 

Human Rhinovirus 14 (HRV14) masih terbatas, khususnya pada protein VP1 menggunakan 

pendekatan molecular docking. Sebagian besar penelitian sebelumnya lebih berfokus pada 
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aktivitas farmakologis umum senyawa fitokimia tanpa mengevaluasi afinitas pengikatan 

terhadap reseptor virus secara spesifik (Musarra-Pizzo et al., 2021). Selain itu, studi in silico 

terkait interaksi senyawa alami dengan protein VP1 Rhinovirus masih terus berkembang dan 

menunjukkan potensi senyawa fitokimia sebagai kandidat antivirus baru (Singh et al., 2024). 

Penelitian ini bertujuan untuk mengeksplorasi potensi senyawa bioaktif dalam 

tanaman andaliman, gambir, asam kandis, dan tanaman empedu tanah sebagai kandidat 

penghambat protein rhinovirus. Melalui pendekatan molekuler docking, diharapkan dapat 

ditemukan senyawa yang berpotensi menghambat replikasi virus penyebab pilek (Shaker et 

al., 2021). Hasil penelitian ini tidak hanya berpotensi berkontribusi pada pengembangan obat 

antivirus alami, tetapi juga membuka peluang untuk pemanfaatan lebih lanjut kekayaan hayati 

Indonesia (Jamiu et al., 2021). 

 

METODE 

1. Spesifikasi Laptop dan Perangkat Lunak yang Digunakan 

Perangkat yang digunakan dalam penelitian ini adalah laptop Lenovo Ideapad 3 

dengan nomor model LAPTOP-B7186JAD. Perangkat ini ditenagai oleh prosesor AMD 

Ryzen 3 5300U dengan kartu grafis terintegrasi Radeon, yang memiliki kecepatan hingga 2,60 

GHz. Kapasitas RAM pada perangkat ini adalah 8 GB, namun kapasitas yang dapat 

digunakan saat ini sekitar 5,85 GB. Sistem operasi yang digunakan adalah sistem 64-bit pada 

prosesor x64. 

Perangkat lunak yang digunakan dalam penelitian ini adalah MOE 2022, Discovery 

Studio 2024, PyMol Education 1.3, Protein Data Bank (PDB), PDBSum, dan PubChem. 

2. Preparasi Protein 

Reseptor protein bakteri yang dipilih adalah 2R06; reseptor protein tersebut 

disiapkan menggunakan perangkat lunak MOE 2022, di mana reseptor protein tersebut 

diminiaturkan dengan metode QuickPrep dengan konvergensi energi ditetapkan pada 

gradien Root Mean Square (RMS) sebesar 0,01 kcal/mol/Å². Metode Protonate3D diatur 

secara default untuk secara otomatis memprediksi koordinat hidrogen pada struktur 3D. 

3.  Preparasi Ligan 

Simulasi docking molekuler menggunakan ligan limonene, linalool, zanthoxylin, 

sabinene, β-pinene, katekin, epikatekin, tanin, proantosianidin, garcinol, cowanol, dan 
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andrografolid dari andaliman, gambir, asam kandis, dan empedu tanah. Struktur ligan 

diperoleh dari PubChem dan diproses menggunakan MOE 2022. Preparasi ligan dilakukan 

dengan pembersihan struktur, penambahan hidrogen eksplisit, serta minimisasi energi 

menggunakan gradien RMS 0,01 kcal/mol/Å². 

Situs pengikatan yang diidentifikasi menggunakan MOE 2022 dan dikonfirmasi 

melalui literatur serta PDBsum dianalisis dengan PyMOL Educational 1.3 untuk 

memverifikasi lokasi celah pengikatan reseptor. Residu asam amino pada situs aktif meliputi 

Tyr197, Leu106, Tyr128, Met221, Met224, Tyr152, Pro174, dan Ala24. Proses docking 

protein–ligan dilakukan menggunakan metode induced fit pada MOE dengan menghasilkan 

100 pose, kemudian dipilih konformasi terbaik. 

4.  Ikatan Ligand dengan Protein 

Hasil docking dianalisis berdasarkan nilai RMSD dan S score. Nilai S score 

menunjukkan kekuatan afinitas ikatan ligan–reseptor, dimana nilai yang lebih negatif 

menandakan ikatan lebih stabil. Nilai RMSD digunakan untuk menilai kesesuaian konformasi 

docking, dan hasil dengan RMSD < 3 Å dianggap valid. Analisis interaksi ikatan, seperti 

ikatan hidrogen, karbon-hidrogen, dan van der Waals, dilakukan menggunakan Discovery 

Studio 2024 Client berdasarkan diagram 2D. 

Analisis dilakukan dengan membandingkan seluruh ligan untuk menentukan 

kandidat terbaik. Ligan dengan nilai S score terendah dan interaksi paling stabil (seperti tannin 

dan cowanol dalam hasil penelitian) diidentifikasi sebagai kandidat antiviral potensial. 

Penelitian ini dilakukan pada bulan Agustus hingga Desember 2024. 

 

HASIL 

Hasil penelitian ini mengevaluasi potensi 12 tanaman tradisional sebagai kandidat 

antivirus terhadap Rhinovirus 2R06, penyebab utama infeksi saluran pernapasan akut. 

Analisis dilakukan menggunakan molecular docking pada MOE 2022 untuk memprediksi 

interaksi antara senyawa aktif tanaman dan protein reseptor 2R06. 

Tabel 1 menunjukkan hasil molecular docking antara 12 ligan fitokimia dan protein 

VP1 Rhinovirus 2R06. Parameter yang dianalisis meliputi nilai S score, RMSD, residu asam 

amino, jenis interaksi, dan jarak ikatan. Nilai S score digunakan untuk menilai kekuatan 
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afinitas ikatan ligan terhadap reseptor, dimana nilai yang semakin negatif menunjukkan 

interaksi yang semakin stabil. 

Tabel 1. Hasil docking Rhinovirus 2R06 

Ligand 
S 

(kcal/mol) 
RMSD 

(Å) 
Amino Acid 
Interaction 

Type of Interaction 
Bond 

Distance (Å) 

Limonene -5.2192 1.5771 Leu150, Val123, 
Ile89 

Hydrogen 
Bond;Electrostatic 

2.8674 

Linalool -5.7778 0,8343 - Hydrogen Bond 1.86935 

Zanthoxylin -7.3729 1.7478 Lys215 Hydrogen Bond 1.99381 

Sabinene -5.1693 1.9158 Leu150 Hydrogen Bond 2.13877 

β-Pinene -5.3094 0.8812 Leu150, Val123 Hydrogen Bond 2.6825 

Catechin -7.1201 1.6403 Thr120, 
Tyr121, 
Val122 

Hydrogen Bond 2.3841 
3,31 

Epicatechin -7.1100 1.7671                                                                            Val122, Tyr121, 
Thr120 

Hydrogen Bond 1.48068 

Tannin -11.6692 3.5063 Ser45, Thr47,  Hydrogen 
Bond;Electrostatic 

3.08291 

Proanthocyanidins -7.0408 2.0165 Ser45,  Hydrogen Bond 2.06092 

Garcinol -6.7677 1.3656 - Hydrogen Bond 2.50156 

Cowanol -10.2501 2.3109 - Hydrogen Bond 2.77494 

Andrographolide -7.8695 1.5721 Arg220 Hydrogen Bond 2.97757 

Tanda (-) menunjukkan tidak adanya interaksi residu yang terdeteksi. 

Berdasarkan data pada Tabel 1, senyawa dengan afinitas pengikatan terbaik adalah 

tanin, cowanol, dan andrographolide. Tanin memperoleh nilai skor S tertinggi sebesar -

11,6692 kcal/mol dengan interaksi pada residu Ser45, Thr47, dan Lys215. Cowanol 

menunjukkan skor S sebesar -10,2501 kcal/mol, sedangkan andrographolide memiliki skor 

S sebesar -7,8695 kcal/mol dan berinteraksi dengan Arg220. 

Sebagian besar ligan menunjukkan nilai RMSD di bawah 3 Å yang menandakan 

kestabilan kompleks ligan–reseptor yang baik. Namun, tanin memiliki nilai RMSD sedikit di 

atas 3 Å yang mengindikasikan kemungkinan fleksibilitas konformasi yang lebih tinggi. 

1. Zanthoxylin 

Gambar 1 menunjukkan visualisasi interaksi 2D dan 3D antara ligan zanthoxylin 

dengan protein VP1 Rhinovirus 2R06. Interaksi utama yang terbentuk adalah ikatan hidrogen 

dengan residu Lys215 pada jarak ikatan 1,99 Å. Nilai S score sebesar -7,3729 kcal/mol 

menunjukkan bahwa zanthoxylin memiliki afinitas pengikatan yang cukup baik terhadap 

reseptor protein. 
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Gambar 1. Interaksi Zanthoxylin dengan Protein VP1 HRV14 

2. Catechin  

Gambar 2 memperlihatkan interaksi ligan catechin dengan protein VP1 HRV14 

melalui ikatan hidrogen pada residu Thr120, Tyr121, dan Val122. Nilai RMSD sebesar 1,6403 

Å menunjukkan stabilitas kompleks ligan–reseptor yang baik selama simulasi docking. 

 
Gambar 2. Interaksi Catechin dengan Protein VP1 HRV14 

3. Epicatechin  

Gambar 3 menunjukkan interaksi epicatechin dengan residu Val122, Tyr121, dan 

Thr120 melalui ikatan hidrogen. Senyawa ini memiliki nilai S score sebesar -7,1100 kcal/mol 

yang menunjukkan potensi afinitas pengikatan terhadap protein VP1 HRV14. 

 
Gambar 3. Interaksi Epicatechin dengan Protein VP1 HRV14 
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PEMBAHASAN 

Penelitian ini mengevaluasi potensi 12 jenis tanaman tradisional sebagai obat 

melawan Rhinovirus 2R06, yang merupakan penyebab utama infeksi saluran pernapasan 

akut. Tanaman-tanaman ini, seperti andaliman, gambir, asam kandis, dan empedu tanah, telah 

digunakan dalam pengobatan tradisional dan telah menunjukkan potensi besar dalam 

memberikan manfaat kesehatan yang signifikan (Swandiny et al., 2023). Dengan 

menggunakan perangkat lunak MOE 2022, penelitian ini melakukan docking molekuler 

untuk memprediksi interaksi antara protein reseptor 2R06 dan ligan-ligan tersebut. 

Hasil docking molekuler menunjukkan bahwa beberapa ligan dari tanaman 

tradisional Indonesia memiliki interaksi kuat dengan reseptor Rhinovirus 2R06 sehingga 

berpotensi sebagai agen antivirus. Tanin, cowanol, dan andrographolide menunjukkan hasil 

terbaik berdasarkan nilai S score yang menandakan afinitas pengikatan tinggi terhadap 

protein 2R06. Nilai S score dan RMSD digunakan untuk mengevaluasi kestabilan interaksi 

ligan–reseptor, dimana nilai S score yang lebih negatif menunjukkan afinitas pengikatan yang 

lebih kuat terhadap protein target. 

Tanin memiliki afinitas tertinggi dengan nilai S score sebesar -11,6692 kcal/mol dan 

berinteraksi dengan residu asam amino Ser45, Thr47, dan Lys215 melalui ikatan hidrogen 

dan interaksi elektrostatik. Cowanol menunjukkan nilai S score sebesar -10,2501 kcal/mol 

dengan interaksi yang stabil terhadap reseptor. Andrographolide memiliki nilai S score 

sebesar -7,8695 kcal/mol dan berinteraksi dengan residu Arg220 melalui ikatan hidrogen. 

Hasil ini menunjukkan bahwa ketiga senyawa tersebut memiliki potensi sebagai kandidat 

antivirus alami terhadap Rhinovirus 2R06. 

Nilai RMSD yang rendah (berkisar antara 0,83 hingga 3,5 Å) pada sebagian besar 

ligan semakin memperkuat keandalan interaksi-interaksi ini. Nilai RMSD yang rendah 

menunjukkan bahwa konformasi hasil docking sangat selaras dengan struktur referensi, yang 

menegaskan stabilitas kompleks-kompleks ini. Ikatan hidrogen dan interaksi elektrostatik, 

yang sangat penting dalam studi docking molekuler, juga menonjol pada ligan seperti katekin, 

zantoksilin, dan epikatekin, yang semakin memperkuat potensi sifat antivirusnya. 

Selain ligan dengan afinitas terbaik, catechin, zanthoxylin, dan epicatechin juga 

menunjukkan interaksi yang baik dengan reseptor 2R06. Catechin memiliki skor S sebesar -

7,1201 kcal/mol dan berinteraksi dengan residu Ser45 dan Thr47 melalui ikatan hidrogen, 

yang menunjukkan afinitas pengikatan sedang. Epicatechin dan zanthoxylin memiliki skor S 



Kinanti Ratu Saylendra & Deski Beri 

 MASALIQ: Jurnal Pendidikan dan Sains 1328 

masing-masing sebesar -7,1100 dan -7,3729 kcal/mol dengan interaksi pada residu Asn78 

dan Lys215. Meskipun afinitasnya lebih rendah dibandingkan tanin dan cowanol, senyawa-

senyawa tersebut tetap berpotensi sebagai kandidat antivirus untuk penelitian lanjutan secara 

in vitro dan in vivo. Perbedaan afinitas pengikatan antar ligan menunjukkan keragaman profil 

kimia senyawa tumbuhan yang dapat dikembangkan untuk meningkatkan efektivitas terapi 

terhadap Rhinovirus 2R06 (Sitovs & Mohylyuk, 2024). 

Interaksi ligan dengan reseptor didominasi oleh ikatan hidrogen dan interaksi 

elektrostatik yang berperan dalam menjaga stabilitas kompleks ligan–protein. Ikatan hidrogen 

membantu memperkuat afinitas pengikatan ligan terhadap residu asam amino pada protein 

VP1 Rhinovirus 2R06. Stabilitas interaksi ini menunjukkan bahwa senyawa fitokimia dari 

tanaman tradisional Indonesia memiliki potensi sebagai kandidat antivirus alami terhadap 

HRV14 (Pinzi & Rastelli, 2019; Shaker et al., 2021). 

Hasil penelitian ini menunjukkan bahwa tanin, cowanol, dan andrographolide 

memiliki afinitas pengikatan yang tinggi terhadap protein VP1 Rhinovirus 2R06. Temuan ini 

sejalan dengan penelitian Musarra-Pizzo et al. (2021) yang melaporkan bahwa senyawa 

fitokimia dari tanaman memiliki aktivitas antivirus melalui interaksi stabil dengan protein 

virus, terutama melalui ikatan hidrogen dan interaksi elektrostatik (Musarra-Pizzo et al., 

2021). Penelitian Singh et al. (2024) juga menunjukkan bahwa senyawa alami dari tanaman 

obat memiliki potensi menghambat aktivitas Rhinovirus melalui pendekatan molecular 

docking pada protein VP1(Singh et al., 2024). 

Secara keseluruhan, hasil docking menunjukkan bahwa tanin, cowanol, dan 

andrographolide memiliki potensi terbaik sebagai kandidat antivirus terhadap Rhinovirus 

2R06. Ketiga senyawa tersebut menunjukkan afinitas pengikatan yang kuat dan interaksi 

stabil dengan protein reseptor sehingga berpotensi dikembangkan sebagai terapi antivirus 

alami. Namun, penelitian ini masih terbatas pada pendekatan in silico dan belum 

menggambarkan aktivitas biologis secara langsung. Oleh karena itu, diperlukan pengujian 

lanjutan secara in vitro dan in vivo untuk memastikan efektivitas serta keamanan senyawa. 

 

KESIMPULAN 

Berdasarkan hasil penelitian in silico, senyawa bioaktif dari tanaman tradisional 

Indonesia, yaitu andaliman, gambir, asam kandis, dan empedu tanah, berpotensi sebagai 

kandidat antivirus terhadap Rhinovirus 2R06. Hasil docking molekuler menunjukkan bahwa 
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tanin, cowanol, dan andrographolide memiliki afinitas pengikatan terbaik terhadap protein 

target berdasarkan nilai S score dan RMSD yang memenuhi kriteria validitas docking. 

Interaksi ligan–reseptor didominasi oleh ikatan hidrogen dan interaksi elektrostatik yang 

mendukung kestabilan kompleks protein. Penelitian ini memberikan informasi awal 

mengenai potensi senyawa fitokimia tanaman tradisional Indonesia sebagai kandidat antivirus 

alami terhadap HRV14 berbasis molecular docking. 

Penelitian ini menunjukkan bahwa tanaman tradisional Indonesia berpotensi 

dikembangkan sebagai sumber senyawa antivirus alami. Namun, diperlukan penelitian 

lanjutan melalui uji in vitro dan in vivo untuk memastikan efektivitas, keamanan, serta 

mekanisme kerja senyawa terhadap Rhinovirus 2R06. 
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