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ABSTRAK

KARAKTERISASI MORFOLOGI, ANATOMI, DAN MOLEKULER
DENDROBIUM LOKAL LAMPUNG SERTA POTENSINYA SEBAGAI
ANTIVIRUS SECARA IN SILICO DENGAN MOLECULAR DOCKING

Oleh
LULU ANBIYA

Dendrobium merupakan salah satu genus dari suku Orchidaceae yang memiliki
lebih dari 1000 spesies sehingga identifikasi yang akurat sangat diperlukan untuk
mengetahui spesies secara spesifik. Pada penelitian ini pengambilan sampel
Dendrobium dilakukan di Kebun Raya Liwa, Lampung Barat. Tujuan penelitian ini
yaitu mengkarakterisasi Dendrobium berdasarkan karakter morfologi dan anatomi,
mengidentifikasi Dendrobium secara molekuler, serta mengetahui potensi
Dendrobium sebagai antivirus menggunakan Molecular Docking. Hasil analisis
kekerabatan fenetik pada karakter morfologi dan anatomi 19 sampel daun
Dendrobium dianalisis menggunakan software MVSP 3.22. Hasil PCA karakter
morfologi menunjukkan bahwa fokus utama dari klaster I adalah karakter morfologi
tanaman vegetatif sedangkan klaster II didominasi oleh karakteristik generatif.
Hasil PCA karakter anatomi menunjukkan lebar bukaan stomata, indeks stomata,
kerapatan stomata, dan luas stomata memiliki pengaruh signifikan terhadap variasi
dalam data yang dijelaskan oleh komponen utama pertama (PC1) dan komponen
utama kedua (PC2). Identifikasi spesies secara molekuler dilakukan dengan
Polymerace Chain Reaction (PCR) menggunakan primer ITS1/ITS2 berukuran
+300 bp. Sampel D7, D11, dan D12 diperoleh persentase kemiripan 99,03% dengan
ABS593537.1 yaitu Dendrobium crumenatum asal Jepang dan D12 memiliki
persentase kemiripan 98,71% dengan MH763846.1 yang juga Dendrobium
crumenatum asal Sri Lanka. Sampel D15, D18, dan D19 memiliki persentase
kemiripan 99,35% dengan AB593650.1 yaitu Dendrobium rosellum asal Jepang.
Analisis molecular docking menunjukkan ligan yang dideteksi memiliki interaksi
dengan afinitas tinggi pada protein target. Ligan yang memiliki peluang tertinggi
untuk berikatan dengan 7X6L yaitu Medioresinol dan Naringenin. Ligan yang
memiliki peluang tertinggi untuk berikatan dengan 6LU7 (Mpro) vyaitu
Medioresinol, Liriresinol B, dan Denthrysinin yang berpotensi sebagai antivirus.

Kata Kunci: Anatomi, Dendrobium, Molekuler, Molecular Docking, Morfologi.



ABSTRACT

MORPHOLOGICAL, ANATOMICAL, AND MOLECULAR
CHARACTERIZATION OF LOCAL LAMPUNG DENDROBIUM AND ITS
POTENTIAL AS AN ANTIVIRAL AGENT THROUGH IN SILICO
MOLECULAR DOCKING

By

LULU ANBIYA

Dendrobium is one of the genera in the Orchidaceae family, comprising more than
1,000 species, making accurate identification essential to determine specific
species. In this study, Dendrobium samples were collected from Liwa Botanical
Garden, West Lampung. The aim of this research was to characterize Dendrobium
based on morphological and anatomical traits, identify the species molecularly, and
assess its potential as an antiviral agent using molecular docking. Phylogenetic
relationship analysis based on morphological and anatomical characters of 19
Dendrobium leaf samples was performed using MVSP 3.22 software. The PCA
results of morphological characters showed that Cluster I was mainly focused on
vegetative morphological traits, while Cluster II was dominated by generative
characteristics. The PCA of anatomical characters indicated that stomatal aperture
width, stomatal index, stomatal density, and stomatal area had a significant
influence on variation, as explained by the first (PC1) and second (PC2) principal
components. Molecular species identification was carried out using Polymerase
Chain Reaction (PCR) with ITSI/ITS2 primers, producing fragments of
approximately 300 bp. Samples D7, D11, and D12 showed 99.03% similarity with
AB593537.1, identified as Dendrobium crumenatum from Japan, while D12 also
showed 98.71% similarity with MH763846.1, Dendrobium crumenatum from Sri
Lanka. Samples D15, D18, and D19 showed 99.35% similarity with AB593650.1,
identified as Dendrobium rosellum from Japan. Molecular docking analysis showed
that the detected ligands had high affinity interactions with target proteins. The
ligands with the highest binding potential to 7X6L were Medioresinol and
Naringenin. Meanwhile, the ligands with the highest binding potential to 6LU7
(Mpro) were Medioresinol, Liriresinol B, and Denthrysinin, which demonstrate
potential as antiviral agents.

Keywords: Anatomy, Dendrobium, Molecular, Molecular Docking, Morphology.
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I. PENDAHULUAN

1.1 Latar Belakang

Dendrobium adalah salah satu genus dari famili Orchidaceae dan telah
teridentifikasi sebanyak 1.545 spesies. Dendrobium diminati karena memiliki
nilai estetikanya dan komersialnya yang tinggi (Silva et al., 2015).
Dendrobium memiliki keragaman terbesar di Asia Tenggara yang hidup
secara epifit dan tersebar di daerah tropis hingga subtropis (Teoh, 2016). Di
Provinsi Lampung terdapat Kebun Raya Liwa sebagai kawasan flora dengan
Dendrobium yang memiliki keanekaragaman tinggi (Mahfut et al., 2020).
Namun, identifikasi jenis di Kebun Raya Liwa masih didasarkan pada
morfologi dan anatomi sulit dilakukan karena memiliki kemiripan antar
spesies (Asahina ef al., 2010). Oleh karena itu, diperlukan identifikasi yang
menggabungkan morfologi, anatomi, dan molekuler untuk mendapatkan hasil

identifikasi yang valid (Perwitasari dkk., 2020).

Identifikasi spesies Dendrobium umumnya didasarkan pada karakter bunga,
namun tidak semua individu berbunga. Oleh karena itu, organ vegetatif
seperti akar, batang, dan terutama daun juga diamati. Daun memiliki variasi
bentuk yang lebih jelas antar spesies dibandingkan akar dan batang.
Persamaan dan perbedaan karakter morfologis maupun anatomis pada daun
dapat digunakan untuk mengidentifikasi spesies dan menentukan
kekerabatan. Semakin tinggi persamaan karakter (lebih dari 70%) maka

semakin dekat hubungan kekerabatannya (Rahmawati dkk., 2016).

Identifikasi spesies secara molekuler dapat dilakukan dengan Polymerase
Chain Reaction (PCR) dengan menggunakan sekuens DNA yang berasal dari
fragmen genom. Metode PCR dinilai akurat dan penting dalam penelitian
molekuler untuk mengetahui keanekaragaman spesies. Penanda molekuler

yang digunakan berasal dari sekuens DNA yang menunjukkan variasi genetik



antar spesies (Chase ef al., 2003). Salah satu metode yang digunakan adalah
DNA barcoding, yaitu identifikasi spesies melalui potongan gen tertentu yang
bertujuan mempercepat dan mempermudah proses identifikasi secara akurat,

cepat, dan efisien (Hajibabaei et al., 2007).

Penggunaan sekuens DNA sebagai penanda identifikasi spesies telah banyak
dilakukan oleh ahli taksonomi karena mampu memberikan data yang lebih
akurat dan mencerminkan hubungan kekerabatan alami. Pada tumbuhan,
sekuens DNA dapat diperoleh dari inti sel, kloroplas, atau mitokondria.
Prinsip DNA Barcoding adalah menggunakan sekuens DNA pendek untuk
membangun pohon filogenetik dan mengidentifikasi hubungan antar spesies.
Makhluk hidup mempunyai banyak gen sehingga diperlukan gen spesifik
yang dapat membedakan antar spesies. Sekuens DNA yang digunakan untuk
Barcoding harus pendek, memiliki variabilitas genetik tinggi pada tingkat
spesies, dan dapat diamplifikasi dengan primer universal dalam amplifikasi

PCR (Suparman, 2016).

Primer Internal Transcribed Spacer (ITS) digunakan dalam DNA Barcoding
Dendrobium karena merupakan lokus tunggal berukuran 300—800 bp yang
cocok untuk identifikasi dan klasifikasi taksonomi. ITS mudah diamplifikasi
dan telah direkomendasikan sebagai barcode universal untuk tanaman obat
dengan tingkat keberhasilan yang tinggi (Han et al., 2013). Keberhasilan ITS
dalam mengidentifikasi sebesar 92,7% pada tingkat spesies dan 99,9% pada
tingkat genus (Chen et al., 2010). Penelitian ini bertujuan untuk memperoleh

DNA spesifik untuk penanda analisis spesies Dendrobium.

Menurut Perwitasari dkk. (2020) dari 19 anggota Dendrobium yang terdapat
di Indonesia dan 12 spesies telah tersedia urutan sekuensnya di National
Center for Biotechnology Information (NCBI). Data NCBI berisi informasi
urutan sekuens DNA dengan basa nukleotida dan nomor aksesi sebagai
penanda setiap spesies. Identifikasi molekuler dengan DNA Barcoding

menjadi metode alternatif dalam identifikasi spesies Dendrobium.
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Dendrobium digunakan sebagai obat tradisional alami di Tiongkok dan
penelitian menunjukkan adanya metabolit sekunder seperti flavonoid,
alkaloid, turunan bibenzil dengan aktivitas antivirus (Fan ef al., 2001). Hal ini
dapat dijadikan sebagai potensi dalam bidang pengobatan (Gutierrez, 2010).
Penelitian Wang (2015) menunjukkan Dendrobium nobile memiliki aktivitas
farmakologis karena kandungan metabolit sekunder meliputi alkaloid,
seskuiterpenoid, senyawa aromatik, dan polisakarida. Dendrobine adalah
alkaloid aktif utama yang memiliki aktivitas analgesik, antipiretik, hipotensi,
dan hipotermia serta menghasilkan efek hiperglikemik serta antivirus (Trivedi
et al., 2020). Analisis kandidat antivirus di bidang botani sebaiknya dimulai
dengan studi in silico untuk mengoptimalkan proses penelitian dan mencegah
kerugian pada tahap in vitro dan in vivo (Sumon et al., 2021). Penelitian ini
melakukan pendekatan metode in silico berbasis Molecular docking karena
relatif untuk mengetahui potensi metabolit sekunder pada spesies

Dendrobium sebagai kandidat antivirus.

Tujuan

Adapun tujuan dari penelitian ini adalah sebagai berikut.

1. Mengkarakterisasi spesies Dendrobium di Lampung berdasarkan karakter
morfologi.

2. Mengkarakterisasi spesies Dendrobium di Lampung berdasarkan karakter
anatomi.

3. Mengidentifikasi spesies Dendrobium di Lampung berdasarkan analisis
molekuler.

4. Mengetahui potensi Dendrobium sebagai antivirus menggunakan

Molecular Docking.
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Manfaat

Adapun manfaat dari penelitian ini adalah sebagai berikut.

1. Dapat digunakan sebagai referensi identifikasi penelitian dan database
Dendrobium di Lampung.

2. Dapat digunakan untuk pembudidayaan, pengembangan, dan pemanfaatan
Dendrobium di Lampung.

3. Dapat digunakan untuk upaya konservasi Dendrobium di Lampung.

4. Dapat digunakan sebagai literatur potensi Dendrobium sebagai antivirus.

Kerangka Pikir

Dendrobium menjadi salah satu genus terbesar dalam famili Orchidaceae.
Kebun Raya Liwa di Provinsi Lampung menjadi kawasan flora dengan
tanaman Dendrobium yang keanekaragamannya tinggi namun banyak
spesiesnya yang belum teridentifikasi dengan jelas. Dendrobium memiliki
morfologi yang identik antars pesies sehingga sulit dalam menentukan spesies
spesifiknya. Persamaan dan perbedaan karakter morfologi dan anatomi pada
Dendrobium dapat membantu proses identifikasi dan mengetahui kekerabatan
antar spesies. Meskipun kemiripan yang signifikan dapat menyulitkan dalam

membedakan satu spesies dengan spesies lainnya.

Identifikasi pada Dendrobium berdasarkan molekuler dapat mengidentifikasi
jenis anggrek Dendrobium secara spesifik. Penggunaan metode Polymerase
Chain Reaction (PCR) memungkinkan identifikasi Dendrobium secara
spesifik dan akurat berdasarkan analisis sekuens DNA setiap spesies. Sekuens
DNA dapat menunjukkan variasi genetik dalam suatu spesies yang kemudian
digunakan dalam teknik DNA Barcoding untuk memperoleh informasi
mengenai spesies. DNA Barcoding dapat mengidentifikasi spesies dengan
menganalisis urutan sekuens DNA yang menunjukkan variasi basa nukleotida
antar spesies dan hubungan kekerabatan secara filogenetik. Sekuens DNA
yang digunakan sebagai tanda DNA Barcoding harus memiliki karakteristik

tertentu, yaitu berukuran pendek agar mudah diamplifikasi, memiliki variasi
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genetik yang tinggi pada tingkat spesies, dan dapat diamplifikasi
menggunakan primer universal. Dalam proses DNA Barcoding Dendrobium,

primer yang umum digunakan adalah Internal Transcribed Spacer (ITS).

Dendrobium mengandung berbagai senyawa metabolit sekunder, seperti
Dendrobine, Medioresinol, Nobilin E, Lirioresinol B, Denthrysinin,
Naringenin, Dendrocandin, dan Acanthoside. Senyawa tersebut memiliki
potensi sebagai antivirus. Namun, potensi antivirus senyawa tersebut saat ini
masih dalam tahap pengujian in vitro, sedangkan efektivitasnya secara in vivo
belum dapat dipastikan. Penelitian eksperimental untuk menemukan kandidat
obat dari bahan alami seringkali memerlukan waktu yang lama dan biaya
yang besar. Oleh karena itu, pendekatan in silico melalui metode Molecular
docking menjadi alternatif yang lebih efisien karena dapat dilakukan dengan
cepat dan biaya yang lebih rendah dalam memprediksi interaksi senyawa

dengan target virus.

Hipotesis

Adapun hipotesis dari penelitian ini adalah sebagai berikut.
1. Diperoleh hasil karakterisasi Dendrobium di Lampung berdasarkan

karakter morfologi.

2. Diperoleh hasil karakterisasi Dendrobium di Lampung berdasarkan

karakter anatomi.

3. Diperoleh spesies Dendrobium di Lampung berdasarkan analisis

molekuler.

4. Diperoleh potensi Dendrobium sebagai antivirus yang berasal dari

senyawa metabolit sekunder Dendrobium menggunakan Molecular

Docking.



II. TINJAUAN PUSTAKA

2.1 Dendrobium sp.

Dendrobium berasal dari kata “dendros” yang berarti pohon dan “bios” yang
berarti hidup. Dendrobium dapat diartikan sebagai anggrek yang tumbuh di
pohon yang masih hidup. Dendrobium memiliki sekitar 1.400 jenis yang
tersebar di seluruh dunia, diantaranya Jepang, Cina, India, Semenanjung
Malaka, Indonesia, Pulau Papua, dan Australia. Dendrobium merupakan salah
satu kekayaan alam Indonesia. Dendrobium terbaik terdapat di kawasan timur
Indonesia seperti Papua dan Maluku. Dendrobium banyak digunakan dalam
rangkaian bunga karena memiliki kesegaran yang relatif lama, warna dan
bentuk bunganya bervariasi, tangkai bunga lentur sehingga mudah dirangkai,
dan produktivitasnya tinggi. Dendrobium dapat berbunga beberapa kali dalam
setahun. Tangkai bunganya panjang dan dapat dirangkai sebagai bunga

potong (Puchooa, 2004).

Dendrobium memiliki keanekaragaman yang sangat tinggi sehingga dapat
dilihat pada habitat, ukuran, bentuk pseudobulb, daun maupun warna
bunganya. Berdasarkan cara hidupnya, Dendrobium adalah jenis tumbuhan
epifit dengan pola pertumbuhan simpodial, yaitu mempunyai pertumbuhan
pseudobulb terbatas. Dendrobium termasuk komoditas tanaman yang paling
banyak diminati oleh masyarakat. Hal ini disebabkan karena Dendrobium

memiliki warna dan bentuk bunga yang bervariasi dan menarik (Sun ef al.,

2020).



Dendrobium merupakan genus dari suku Orchidaceae. Berikut adalah
klasifikasi dari Dendrobium sp. menurut sistem klasifikasi APG II

(Plantamor, 2020).

Kerajaan : Plantae

Divisi : Magnoliophyta
Kelas : Liliopsida
Bangsa  : Asparagales
Suku : Orchidaceae
Marga : Dendrobium

Jenis : Dendrobium sp.

Bentuk akar jenis anggrek sangat dipengaruhi oleh habitatnya. Akar
Dendrobium yang merupakan epifit sering kali merupakan akar udara atau
akar nafas yang menggantung bebas atau menempel pada tempat hidupnya.
Akar Dendrobium umumnya lunak dan mudah patah, ujungnya meruncing,
licin, dan sedikit lengket. Dendrobium memiliki akar keluar dari dasar
pseudobulb atau sepanjang rhizoma. Batang Dendrobium tumbuh dengan
simpodial memiliki batang utama yang tersusun oleh ruas-ruas tahunan.
Masing-masing ruas dimulai dari daun sisik dan berakhir dengan setangkai
pembungaan. Dendrobium tergolong epifit memiliki batang yang berbentuk
bulb, oleh karena itu batang Dendrobium disebut pseudobulb (batang semu).
Berdasarkan jumlah ruas (internode), Dendrobium memiliki batang semu tipe

homoblastik yaitu yang mempunyai banyak ruas (Hew dan Yong, 2004).

Daun Dendrobium dapat dilihat dari bentuk, ukuran, dan ketebalannya.
Dendrobium memiliki bentuk daun yang mirip dengan daun tanaman
monokotil lainnya, yaitu bulat memanjang dengan tulang daun sejajar dan
tepi daun yang rata. Daun yang tebal dijumpai pada jenis anggrek
Dendrobium. Buah dari Dendrobium berwarna kuning bila telah masak,
memiliki bentuk bulat dengan tiga rusuk sejati. Biji-biji dalam polong
terkumpul di tiga rusuk sejati yang berjumlah 1.300-4.000.000 biji dalam satu
polong. Bentuk polong buah anggrek dan waktu yang diperlukan sejak

pembuahan hingga buah masak bervariasi tergantung genus atau jenis.



Kebanyakan buah Dendrobium memerlukan waktu 3-3,5 bulan hingga masak

(Zasari dkk.., 2010).

Bunga Dendrobium memiliki kelopak berbentuk segitiga. Bagian dasar bunga
ini bersatu membentuk taji, sedangkan mahkotanya lebih tipis dari
kelopaknya dengan tepi terbelah. Bunganya memiliki warna-warna cantik,
baik warna tunggal maupun campuran seperti putih ungu, kuning, putih, hijau
kekuningan, ungu, pink, dan lain-lain. Dendrobium merupakan bunga
sempurna yaitu mempunyai organ reproduksi jantan (androecium) dan organ
reproduksi betina (gynoecium). Petal atau mahkota bunga berjumlah tiga buah
dan sepal atau kelopak bunga juga berjumlah tiga buah (Indraloka et al.,
2019). Bunga Dendrobium ditampilkan pada Gambar 1.

Gambar 1. Dendrobium discolor (Cutajar, 2024)

Dendrobium merupakan salah satu jenis anggrek yang memiliki daya tarik
dan paling banyak diminati masyarakat diantara jenis anggrek lainnya. Hal
tersebut karena anggrek ini memiliki ketahanan dan adaptasi yang tinggi
terhadap lingkungan (Tuhuteru dkk., 2018). Dendrobium menjadi salah satu
anggrek yang paling populer karena memiliki nilai estetika dan nilai
komersial yang tinggi (Silva et al., 2015). Dendrobium memiliki manfaat
penting dalam bidang medis karena sifat terapeutiknya. Dendrobium menjadi
jenis anggrek memiliki kandungan senyawa metabolit dan digunakan sebagai
salah satu sumber pengobatan secara tradisional oleh masyarakat di Asia

(Teoh, 2016). Beberapa penelitian mengidentifikasi peran kimiawi moscatilin



yang berasal dari batang anggrek spesies Dendrobium (Chen et al., 2008).
Jenis ini telah digunakan sebagai obat tradisional sebagai tonik untuk
memelihara kesehatan perut, meningkatkan cairan tubuh, dan mengurangi
demam. Moscatilin memiliki aktivitas sebagai antikanker terhadap berbagai
jenis kanker, koriokarsinoma, kanker paru-paru, dan kanker perut, tetapi tidak
efektif untuk kanker hati (Ho and Chen, 2003). Berdasarkan manfaat genus
Dendrobium tersebut di atas, maka jumlah anggrek jenis genus Dendrobium
sekitar 20 jenis mempunyai potensi juga sebagai bahan obat herbal. Salah
satu jenis Dendrobium yang banyak terdapat di Kalimantan Tengah adalah
Dendrobium crumenatum Sw. atau anggrek merpati yang mengandung
kardenolin, flavonoid, dan polifenol dan pada bagian organ daun dapat

digunakan untuk tapal pada bisul dan jerawat.

2.2 Karakter Morfologi

Dendrobium merupakan jenis anggrek alam yang menarik perhatian para
penyilang untuk dirakit menjadi varietas baru. Anggrek Dendrobium di
Indonesia banyak dijumpai di hutan dataran tinggi maupun dataran rendah.
Namun, ragam jenis anggrek Dendrobium khususnya di Indonesia belum
banyak dimanfaatkan dan studi tentang karakter morfologinya. Jumlah yang
digunakan sebagai tetua silangan hanya sebagian kecil dari seluruh jenis
anggrek Dendrobium spesies yang ada, karena terbatasnya pengetahuan
mengenai karakter morfologi yang akan diturunkan. Pemilihan induk jantan
dan betina yang akan disilangkan harus disertai dengan penguasaan karakter
morfologi kedua induk termasuk sifat yang dominan seperti ukuran bunga,
warna, dan bentuk bunga yang akan diturunkan kembali pada turunannya

(Hartati dkk., 2022).

Dendrobium memiliki karakter berbeda dari yang lain karena memiliki bunga
bibir dan sepal lateral. Dalam upaya identifikasi Dendrobium diperlukan
mengetahui ciri khas atau keragaman yang dimiliki oleh tetua sebagai sumber
sifat-sifat yang dimiliki. Identifikasi morfologi adalah proses penentuan ciri

fenotip tumbuhan dengan mengamati morfologi batang, daun, bunga,
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termasuk semua tumbuhan, dan memahami hubungan antar spesies. Salah
satu cara yang dapat digunakan untuk mengetahui hubungan antar individu
tumbuhan adalah dengan mengidentifikasi ciri-ciri masing-masing tumbuhan.
Dalam proses identifikasi Dendrobium perlu dipahami informasi keragaman
genetik tanaman pada tingkat individu spesies atau populasi sebagai dasar
pertimbangan. Keragaman bunga anggrek bisa dilihat dari beragamnya
warna, bentuk, serta ukuran dari bunga anggrek itu sendiri. Selain dilihat dari
keanekaragaman bentuk serta ukuran bunga, keanekaragaman bunga juga bisa

dilihat dari penyerbukan bunga itu sendiri (Moyroud and Glover 2017).

Karakterisasi merupakan sebuah cara yang digunakan untuk mengetahui
karakter-karakter tanaman, baik itu kualitatif maupun secara kuantitatif.
Perubahan sifat Dendrobium digunakan untuk mengidentifikasi faktor genetik
mengenai morfologi. Waktu berbunga Dendrobium biasanya disebabkan oleh
aktivitas protein dan perubahan ekspresi gen (Ghanbari ef al., 2019). Kajian
karakteristik morfologi ini bertujuan untuk mengetahui karakteristik
morfologi dan hubungan genetik Dendrobium di Indonesia. Informasi tentang
hubungan antar spesies tersebut dapat dijadikan dasar dalam proses
identifikasi spesies Dendrobium. Literatur yang mempresentasikan hasil studi
mengenai anggrek masih sangat terbatas dan belum ada hasil penelitian
terkait karakterisasi anggrek dari genus Dendrobium itu sendiri

(Bhattacharyya et al., 2015).

Menurut Miswarti ef al. (2021), pengamatan morfologi yang dilakukan pada
suatu tanaman meliputi bentuk pseudobulb, daun, bunga, buah, dan pola
pertumbuhan dari tanaman tersebut yang kemudian diidentifikasi dengan
menggunakan pedoman pengamatan anggrek. Selain dikarenakan sifat
genetik turunan tetua, keragaman yang tinggi pada bagian bunga famili
Orchidaceae dapat disebabkan pula oleh dua hal yaitu berupa seleksi alam
serta proses adaptasi pada habitat aslinya dan penyebab dari luar dapat berupa
induksi perubahan genetik yang memfasilitasi adanya evolusi. Banyak spesies

Dendrobium lainnya memiliki karakteristik yang sama, yang menunjukkan
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bahwa standar klasifikasi yang berguna untuk mengidentifikasi spesies

Dendrobium.

Warna yang tampak pada bagian tanaman khususnya bunga disebabkan oleh
pigmen yang dihasilkan tanaman. Menurut Zahara and Win (2019),
Dendrobium merupakan tanaman yang memiliki varietas yang paling
beragam, serta bunganya yang tahan lama dan indah. Secara umum
pewarnaan bunga antara orange kemerahan hingga merah dipengaruhi
antosianin dan karotenoid sebagaimana pada genus Chrysanthemum antara
merah hingga ungu dipengaruhi antosianin, dan hijau hingga kuning
dipengaruhi oleh klorofil. Petal yang berwarna intens atau cerah memiliki
kadar antosianin yang tinggi sedangkan yang berwarna pucat memiliki
jumlah kandungan klorofil tinggi. Menurut Hartati dan Darsana (2015) nilai
kemiripan antar aksesi menunjukkan hubungan kekerabatan antar aksesi-
aksesi yang diuji. Berdasarkan hasil dendrogram dari identifikasi karakter
morfologi Dendrobium akan diketahui bahwa Dendrobium yang diamati

memiliki hubungan kekerabatan yang dekat dengan Dendrobium lainnya.

Salah satu studi yang dilakukan oleh De ef al. (2015) yaitu analisis tentang
hubungan genetik sekaligus pengelompokkan dari 30 spesies Dendrobium sp.
yang dilakukan di India. Semakin besar keragaman genetik akan
meningkatkan efektivitas seleksi dalam upaya pemuliaan. Meski demikian,
hasil studi maupun literatur tentang populasi anggrek yang ada pada saat ini
masih sangat rendah (Bhattacharyya, 2014). Maka diperlukan studi untuk
mengetahui karakter morfologi untuk mengetahui suatu spesies dari sebuah
tanaman terutama Dendrobium. Selain itu menurut Hartati dan Darsana
(2015) karakterisasi morfologi spesies Dendrobium diperlukan untuk
pelestarian plasma nutfah anggrek di Indonesia serta menyeleksi ragam
plasma nutfah anggrek spesies yang memiliki sifat-sifat unggul untuk
dijadikan tetua dalam hibridisasi atau persilangan. Identifikasi morfologi
merupakan proses penting yang digunakan untuk mengetahui karakter fenotip

dari suatu tanaman.
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2.3. Karakter Anatomi

Anatomi adalah karakter penting dalam menunjang identifikasi dan
klasifikasi anggrek (Rindyastuti ef al., 2018). Karakter anatomi juga
menunjukkan bahwa terdapat hubungan antara Dendrobium dengan adaptasi
terhadap lingkungannya. Anatomi juga memiliki ciri-ciri yang khas pada daun
yang berbeda antar genus dalam satu familia. Karakter anatomi anggrek
terdapat pada epidermis yang umumnya berbentuk polygonal memanjang,
segienam, dan polygonal. Bentuk epidermis polygonal menyebabkan stomata
tersebar secara beraturan dan tidak beraturan. Karakter anatomi yang terdapat
pada stomata dapat ditemukan pada permukaan atas dan bawah atau hanya

terdapat pada satu permukaan saja.

Karakteristik anatomi daun diamati sifat-sifat daun yang tampak secara
mikroskopis dan dapat melalui proses pemotongan. Karakter anatomis dalam
identifikasi Dendrobium dapat dilihat berdasarkan karakter epidermis dan
stomata. Karakter epidermis meliputi bentuk sel epidermis dan tebal
epidermis. Karakter stomata meliputi letak stomata, jumlah stomata, panjang
dan lebar stomata. Persamaan dan perbedaan karakter morfologi dan anatomi
disusun dengan memberi skor untuk menunjukkan besarnya nilai kekerabatan

antar jenis (Khairani, 2020).

Rindyastuti et al. (2018) menjelaskan bahwa karakter anatomi Dendrobium
subulatum menunjukkan bahwa konfigurasi stomata bersifat siklositik
termasuk lebar stomata 36,50+0,72 pm dan panjang stomata 37,40+2,07 pm.
Mahfut (2023) menunjukkan bahwa beberapa Dendrobium di Kebun Raya
Liwa memiliki stomata pada permukaan atas dan bawah dan beberapa lainnya
hanya pada permukaan bawah. Indeks stomata menunjukkan jumlah stomata
dibagi jumlah stomata ditambah jumlah epidermis dan dikalikan 100%. Jenis
stomata pada semua jenis sama yaitu tetrasitik berupa stomata yang
dikelilingi oleh 4 sel yang berdekatan. Stomata berbentuk ginjal dan

epidermis tidak beraturan, berbentuk pentagonal, dan heksagonal.
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2.4. Karakter Molekuker

Dendrobium memiliki perbedaan yang menunjukkan keunikan atau ciri khas
antara satu dengan yang lain diantaranya perbedaan dari segi morfologi.
Namun, penggunaan karakteristik morfologi untuk menentukan kekerabatan
dianggap kurang tepat. Banyak perdebatan mengenai pengelompokkan
tersebut. Hal ini dikarenakan karakter morfologi tumbuhan sangat bervariasi.
Kelemahan dari analisis hubungan kekerabatan berdasarkan morfologi adalah

penanda ini sangat dipengaruhi oleh lingkungan (Farooq and Azam, 2002).

Penanda molekuler merupakan segmen DNA spesifik yang
merepresentasikan perbedaan pada tingkat genom dan dinilai lebih akurat
untuk mengungkap pola kekerabatan antar spesies. Metode yang digunakan
dalam analisis molekuler adalah Basic Local Alignment Search Tool
(BLAST), yaitu alat pencarian berbasis sekuens untuk membandingkan DNA
atau protein terhadap basis data biologis yang luas untuk mengidentifikasi
kesamaan genetik. Analisis ini umumnya dilakukan melalui platform
National Center for Biotechnology Information (NCBI) yang menyediakan
akses ke berbagai database genomik dan alat bioinformatika. NCBI
merupakan sebuah pusat di dalam Perpustakaan Kedokteran Nasional di
National Institutes of Health, didirikan pada tahun 1988 untuk

mengembangkan sistem informasi biologi molekuler (Sayers et al., 2020).

Adanya keterbatasan karakteristik morfologi sehingga dibutuhkan karakter
lain yang dapat mendukung sistematika anggrek yaitu karakter molekuler.
Penanda molekuler merupakan segmen DNA tertentu yang mewakili
perbedaan pada tingkat genom. Karena berkaitan dengan materi genetik,
tingkat akurasi penanda molekuler lebih sesuai dalam menghasilkan pola
kekerabatan. Karakterisasi keragaman genetik dan hubungan kekerabatan
Dendrobium sangat penting untuk keberlanjutan konservasi dan

meningkatkan kegunaan dari sumber genetik tanaman (Wang et al., 2009).

Identifikasi spesies berbasis molekuler merupakan teknik baru dengan

menggunakan sekuens. DNA dari fragmen genom yang dianggap cepat,
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akurat, dan konsisten. Identifikasi dengan sekuens DNA dilakukan
menggunakan penanda molekuler atau DNA Barcoding. Gen tertentu dalam
DNA Barcoding berupa urutan sekuens pendek DNA yang dapat
menunjukkan variasi genetik dalam suatu spesies dapat digunakan sebagai
marka dalam pembagian genetik spesies dan rekonstruksi filogenetik (Chase
et al., 2003). Primer yang disarankan untuk DNA Barcoding Dendrobium
yaitu Internal Transcribed Spacer (ITS) (Hollingsworth et al., 2011).

Perwitasari dkk. (2020) menjelaskan bahwa hubungan filogenetik
berdasarkan ITS memiliki hasil yang baik. Hasil rekonstruksi pohon
filogenetik Dendrobium dengan menggunakan metode Neighbour-joining tree
MEGA 7 menunjukkan bahwa Dendrobium leonis memiliki hubungan
kekerabatan yang sangat dekat dengan Dendrobium subulatum karena
membentuk satu percabangan. Pohon filogenetik yang disusun menunjukkan
bahwa Dendrobium cumulatum tidak memiliki nenek moyang yang sama
dengan spesies lainnya. Hasil rekonstruksi pohon filogenetik menunjukkan
bahwa spesies-spesies tersebut terbagi menjadi dua kelompok utama dengan

dua nenek moyang yang berbeda.

Similaritas karakter antara spesies Dendrobium macraei dan Dendrobium
plicatile memiliki nilai similaritas sangat tinggi yaitu 99%. Sedangkan hasil
pohon filogenetik yang disusun menggunakan lokus ITS menunjukkan bahwa
Dendrobium indivisum tidak memiliki nenek moyang yang sama dengan
spesies lainnya. Walaupun keseluruhan spesies membentuk beberapa
kelompok yang berbeda. Namun, untuk setiap grup lebih banyak diferensiasi
dan subgrup yang terbentuk menunjukkan bahwa terdapat keragaman genetik
yang terjadi di dalam spesies (Najihah ef al., 2017) dan kekerabatan antar
spesies masih sangat dekat. Hal ini dikarenakan di dalam pohon filogenetik

tersebut hanya membentuk subgrup.

Hasil penelitian Ramdhini dan Jannah (2021) menunjukkan bahwa
rekonstruksi pohon filogenetik Dendrobium dengan primer ITS menggunakan

outgroup Renanthera matutina dari famili Orchidaceae terbagi menjadi dua
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klaster utama. Klaster I terdiri dari 8 jenis yaitu, Dendrobium aphyllum,
Dendrobium anosmum, Dendrobium aduncum, Dendrobium candidum,
Dendrobium brymerianum, Dendrobium bellatulum, Dendrobium
thyrsiflorum dan Dendrobium secundum. Jenis-jenis ini bersatu yang
didukung dengan nilai bootstrap 1000. Kemudian Klaster II terdiri dari 2
jenis yaitu, Dendrobium nindii dan Dendrobium macrophyllum. Dua jenis ini
bersatu yang didukung dengan nilai bootstrap 91. Hasil analisis kekerabatan
ini menunjukan pengelompokkan jenis Dendrobium berdasarkan kesamaan

genetik.

Antivirus

Virus memiliki genom DNA atau RNA dan beberapa di antaranya memiliki
selubung protein. Virus bergantung pada metabolisme inang dan lingkungan
sekitarnya untuk bereproduksi dan terus bertahan hidup. Virus mengambil
alih sistem intraseluler inang dan menyebar ke seluruh sel inang (Helenius,
2018). Salah satu metabolit sekunder yang berpotensi sebagai antivirus yaitu
flavonoid. Flavonoid memiliki beberapa mekanisme fitokimia terhadap virus.
Flavonoid dapat menghalangi penetrasi virus ke dalam sel inang,
menghambat berbagai fase replikasi DNA virus, transkripsi protein, dan

pemrosesan poliprotein (Ahmad et al., 2015).

Roschek et al. (2009) menjelaskan bahwa flavonoid dapat menempel pada
protein permukaan virus sehingga virus tidak dapat memasuki sel inang.
Beberapa flavonoid bertindak sebagai penghambat transkripsi yang
memengaruhi proses replikasi sementara dan menghambat tahap akhir siklus
replikasi virus. Flavonoid juga dapat memodulasi sistem imun dan

mengurangi jumlah virus.

Penggunaan antivirus herbal dapat berasal dari ekstrak suatu tanaman yang
memiliki kandungan metabolit sekunder. Keunggulan antivirus herbal yaitu

dapat menghambat replikasi virus atau inaktivasi virus secara langsung,
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mengurangi resiko resistensi dan dapat digunakan dengan dosis relatif rendah,
memiliki efek sinergis, serta memiliki efek samping kecil sehingga relatif

aman digunakan.

2.6. Molecular Docking

Molecular docking dan bioinformatika kini menjadi metode penting dalam
penemuan obat. Keduanya membantu ilmuwan untuk menemukan kandidat
obat baru dengan lebih cepat, akurat, dan hemat biaya. Bioinformatika adalah
bidang interdisipliner yang menggabungkan biologi, ilmu komputer, dan
matematika untuk menganalisis dan memahami data biologis yang kompleks
dan dalam jumlah besar. Dalam biologi molekuler, bioinformatika digunakan
untuk menganalisis sekuens DNA dan protein, memprediksi struktur
biomolekul, dan memahami interaksi antar molekul. Bioinformatika juga
berperan penting dalam menjelaskan mekanisme penyakit, menemukan target
obat yang potensial, dan mengembangkan pengobatan yang lebih personal.
Salah satu aplikasi penting dari bioinformatika dalam biologi molekuler
adalah molecular docking. Penggabungan kedua pendekatan ini, penemuan
obat dapat dilakukan lebih efisien, terarah, dan disesuaikan dengan kebutuhan

pasien (Okpo et al., 2024).

Molecular docking adalah suatu teknik berbasis komputer yang digunakan
dalam bidang bioinformatika dan kimia komputasi untuk memprediksi secara
tepat bagaimana suatu molekul kecil (ligan) berinteraksi dan berikatan dengan
makromolekul target (reseptor), seperti protein atau enzim dengan
memanfaatkan informasi struktur tiga dimensi dari kedua molekul tersebut
melalui proses simulasi yang kompleks, sehingga dapat memberikan
gambaran mengenai afinitas, posisi orientasi, serta potensi aktivitas biologis
dari ligan terhadap reseptor target. Molecular docking merupakan salah satu
metode yang digunakan untuk penemuan obat dan pengembangan obat.
Metode ini dilakukan untuk menganalisis proses interaksi antara ligan dan
reseptor dapat diprediksi dan dipahami secara lebih akurat (Cheke et al.,
2020). Tujuan dilakukannya penambatan (docking) adalah untuk mengetahui
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konformasi dan energi bebas ikatan yang terlibat dalam interaksi antara

reseptor dan ligan (Trott and Olson, 2010).

Molecular docking berperan penting dalam penemuan obat modern yang
menawarkan pendekatan efisien dan hemat biaya untuk mengevaluasi
interaksi antara molekul kecil dan target protein. Penyaringan virtual,
dinamika molekuler, dan simulasi sistem biologis digunakan untuk
mengoptimalkan proses pencarian dan pengujian senyawa dengan
memprediksi afinitas pengikatan, mode interaksi, serta gerakan internal
protein. Teknik ini memungkinkan pengembangan strategi terapi yang lebih
efektif dan selektif dengan efek samping yang lebih rendah (Mandlik and
Singh, 2016).

Interaksi antara ligan dan protein yang dianalisis melalui simulasi docking
dapat mengidentifikasi protein esensial yang berperan dalam kelangsungan
hidup dan virulensi virus. Informasi ini sangat berguna untuk menentukan
prioritas target potensial dalam pengembangan intervensi obat. Molecular
docking juga memainkan peran penting dalam proses identifikasi dan
pemilihan target terapeutik, termasuk untuk antivirus (Hendrickx et al.,
2014). Pendekatan ini memungkinkan peneliti memprediksi afinitas
pengikatan serta mekanisme interaksi antara molekul kecil dan protein target
secara spesifik. Dengan memahami interaksi tersebut, peneliti dapat
memprioritaskan dan memilih target terapeutik yang paling menjanjikan

untuk diteliti lebih lanjut (Singh et al., 2016).

Molecular docking membantu mengoptimalkan senyawa utama dengan
memprediksi afinitas pengikatan dan mengeksplorasi modifikasi kimia
melalui pendekatan perancangan obat berbasis struktur. Proses ini
memungkinkan peningkatan potensi, selektivitas, dan sifat farmakokinetik
senyawa. Simulasi docking iteratif juga memandu sintesis analog atau turunan

dengan aktivitas penghambatan yang lebih baik (Das et al., 2020).
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Kemajuan dalam metode komputasi, ketersediaan struktur protein, dan
pustaka senyawa telah mempercepat identifikasi inhibitor potensial.
Molecular docking terbukti efektif dalam penyaringan awal dan penentuan
prioritas senyawa (Das ef al., 2020). Selain itu, teknik ini juga digunakan
untuk mengevaluasi kembali obat-obatan yang telah disetujui dengan menilai

afinitas pengikatannya terhadap protein target spesifik (Pandey et al., 2015).

Penggunaan teknik komputasi tidak hanya mempercepat proses penemuan
obat tetapi juga menawarkan alternatif yang hemat biaya untuk metode
eksperimen tradisional (Hernandez et al., 2021). Dengan mengurangi
ketergantungan pada eksperimen laboratorium, pendekatan komputasi
menyediakan cara yang berharga untuk menyaring perpustakaan senyawa
besar dan memprioritaskan kandidat obat potensial untuk evaluasi lebih lanjut

(Bhowmik et al., 2021).

Teknik ini memungkinkan prediksi interaksi antara molekul kecil (ligan)
dengan target biologis seperti protein atau enzim, terutama dalam
menentukan orientasi terbaik dan posisi ligan saat berikatan dengan situs aktif
protein. Molecular docking dapat memperkirakan kekuatan afinitas ligan
terhadap reseptor serta mode ikatan yang terbentuk sehingga dapat diketahui
potensi aktivitas biologis dari senyawa tersebut. Proses ini didasarkan pada
prinsip bahwa semakin kuat dan stabil interaksi ligan dengan protein target
maka semakin besar kemungkinan ligan tersebut memiliki aktivitas

farmakologis yang signifikan (Meng et al., 2011).

Senyawa metabolit sekunder yang memiliki potensi sebagai antiviral dapat
dilakukan pengindentifikasian melalui pendekatan in silico dengan
menggunakan molecular docking. Molecular docking berdasarkan skor
docking yang dihitung menggunakan AutoDock Vina (AV) sebagai docking
engine berhasil memetakan kompleks protein dan ligan. Salah satu perangkat
lunak yang sering digunakan dalam molecular docking adalah AutoDock dan
AutoDock Vina yang menyediakan pendekatan fleksibel untuk ligan dan

reseptor, serta dilengkapi dengan fungsi penilaian yang efisien (Trott and
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Olson, 2010). Selain itu, visualisasi hasil docking dapat dilakukan
menggunakan perangkat lunak seperti PyMOL atau Discovery Studio, yang

mempermudah analisis interaksi molekul pada tingkat atom.

Pada tahap persiapan struktur, ligan dan protein target harus disiapkan dalam
format yang sesuai. Struktur protein umumnya diambil dari database seperti
Protein Data Bank (PDB), lalu dilakukan pembersihan struktur, seperti
menghapus molekul air dan ion, serta menambahkan hidrogen polar.
Sementara itu, ligan dapat diperoleh dari basis data senyawa atau digambar
secara manual menggunakan perangkat lunak kimia seperti ChemSketch atau

MarvinSketch, kemudian dilakukan optimasi struktur (Meng et al., 2011).

Analisis hasil docking terjadi ketika interaksi ligan dan protein dianalisis
lebih lanjut, baik secara kuantitatif berdasarkan nilai binding affinity, maupun
secara kualitatif dengan mengamati jenis interaksi yang terbentuk, seperti
ikatan hidrogen, interaksi hidrofobik, dan ikatan elektrostatik. Visualisasi
hasil docking biasanya dilakukan menggunakan perangkat lunak seperti
PyMOL atau Discovery Studio. Analisis ini penting untuk menentukan apakah
ligan tersebut memiliki potensi sebagai kandidat obat (Trott and Olson, 2010).

Nilai energi ikatan (binding energy) atau binding affinity digunakan sebagai
indikator utama untuk menilai kestabilan kompleks. Semakin rendah (lebih
negatif) nilai energi ikatan, semakin kuat dan stabil interaksi yang terbentuk
antara ligan dan protein (Trott and Olson, 2010). Nilai ini biasanya diperoleh
dari fungsi penilaian (scoring function) pada perangkat lunak seperti
AutoDock Vina. Dalam konteks virtual screening, senyawa dengan nilai
energi paling rendah diprioritaskan untuk dianalisis lebih lanjut atau diuji

secara eksperimental (Kitchen et al., 2004).

Selain itu, analisis visual interaksi juga penting untuk memahami hubungan
struktur dan aktivitas. Interaksi yang umum dianalisis mencakup ikatan
hidrogen dan interaksi hidrofobik. Alat bantu visualisasi seperti Discovery

Studio, PyMOL, dan LigPlot+ sering digunakan untuk menggambarkan dan
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mengevaluasi interaksi ini. Keberadaan ikatan hidrogen dengan residu kunci
pada situs aktif target sering diinterpretasikan sebagai indikator bahwa ligan

memiliki afinitas dan selektivitas tinggi (Morris and Lim, 2008).

Molecular docking dapat digunakan untuk memprediksi bagaimana protein
(reseptor) berinteraksi dengan senyawa (ligan) (Tallei et al., 2020). Docking
dapat mengidentifikasi suatu senyawa baru untuk kepentingan dalam bidang
terapeutik, memungkinkan untuk memprediksi interaksi antara protein target
dan ligan pada tingkat molekuler serta menggambarkan hubungan antara
struktur dan aktivitas. Pemanfaatan studi molecular docking memungkinkan
dalam mengurangi biaya dan meningkatkan peluang untuk menemukan
kandidat obat baru yang diinginkan, sehingga penemuan obat baru dapat

dilakukan lebih efisien (Pinzi and Rostelli, 2019).

Oleh karena itu, molecular docking menjadi langkah awal penting dalam
skrining virtual senyawa potensial obat sebelum dilakukan pengujian lebih
lanjut melalui studi in vitro maupun in vivo. Teknik ini tidak hanya efisien
secara waktu dan biaya, tetapi juga memberikan wawasan struktural

mengenai interaksi molekul pada tingkat atomik.



III. METODE PENELITIAN

3.1. Waktu dan Tempat

Penelitian ini dilaksanakan pada Juni-Desember 2024. Survei dan koleksi
sampel dilakukan di Kebun Raya Liwa, Way Mengaku, Kecamatan Balik
Bukit, Lampung Barat. Analisis karakter morfologi dan karakter anatomi
Dendrobium dilakukan di Laboratorium Botani, FMIPA, Universitas
Lampung. Selanjutnya sekuensing dikirim ke perusahaan 1% Base Company
Malaysia melalui PT Genetika Science Indonesia. Analisis sekuensing
dilakukan di Laboratorium Biomolekuler, FMIPA, Universitas Lampung.
Analisis Molecular Docking dilakukan di Lab [lmu Komputer, FMIPA,

Universitas Lampung.

Tabel 1. Gantt chart waktu penelitian

September Oktober November Desember

Tahap  Kegiatan 3 4 1 . 2 3 4 1 2 3

Studi Literatur

Penyusunan Bab
I L-111

Seminar
Proposal

2 3 4

Pengamatan
Stomata

1 2
Pengambilan
sampel
Pengamatan
Morfologi

I Ektraksi DNA

PCR -

Sekuensing —-

Studi Molecular
Docking

Evaluasi Kinerja

Analisis Data
Penyusunan Bab
V-V

Seminar Hasil
Penelitian
Sidang
Komprehensif

III
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3.2. Alat dan Bahan

Penelitian ini dilakukan dengan 5 tahapan yaitu survei dan koleksi sampel,
karakterisasi morfologi, karakterisasi anatomi, karakterisasi molekuler, dan
molecular docking. Pada survei dan koleksi sampel menggunakan alat yang
meliputi plastik klip, silica gel, pena, label, ice box dan kamera sedangkan
bahan yang digunakan adalah 19 aksesi Dendrobium koleksi di Kebun Raya
Liwa. Pada karakterisasi morfologi menggunakan alat yaitu penggaris,
kamera, dan alat tulis serta bahan yang digunakan adalah Dendrobium. Pada
karakterisasi anatomi menggunakan alat mikroskop, object glass, cover glass,
pinset, dan cawan petri sedangkan bahan yang digunakan yaitu Dendrobium,
cat kuku bening, alkohol 70%, dan safranin. Karakter morfologi dan anatomi

menggunakan aplikasi MVSP.

Karakterisasi molekuler menggunakan alat refrigerator, timbangan analitik,
mortar dan peslel, mikropipet 0,5 pl- 10 pl, mikropipet 10 pl-100 pl,
mikropipet 100 pl-1000 pl, pipet tip (blue tip, yellow tip, dan white tip),
tabung mikrosentrifus, tube (1,5 ml dan 0,2 ml), mesin sentrifus, vortex,
rotamixer, waterbath, gelas ukur 20 ml, Erlenmeyer 100 ml, microwave,
kotak kecil agar elektroforesis, sisir kecil agar elektroforesis, cetakan kecil
agar elektroforesis, mesin PCR, freezer, gel doc, spin down centrifuge,
parafilm, perangkat lunak program MEGA 12 sedangkan bahan yang
digunakan yaitu Dendrobium, Aquades Steril, Buffer Tris-Acetate EDTA
(TAE) 1x, CTAB, Buffer Jamur, Isopropanol, Phenol, Chloroform, Isoamyl
Alcohol (PCI), Chloroform, Isoamyl Alcohol (CI), DNA Ladder 1 kb
(Geneaid), Gel Agarosa Konsentrasi 1% (Vivantis), Gel Red™ Nucleic Acid
10,000x In Water (Biotium), Kloroform, PCR Mix May Taq™ HS Red
(Meridian Bioscience), Primer ITS 1 (Forward) dan ITS 2 (Reverse), kertas

tisu, aluminium foil, dan gloves.
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Pada molecular docking menggunakan laptop dengan Perangkat Lunak
PyMOL, Perangkat Lunak Pyrx berbasis Autodock Vina, Open Babel 2.4.1,
dan Discovery Studio Visualizer serta menggunakan Situs PubChem, Situs
SwissAdme, Situs RCSB, Situs Swiss Model. Senyawa Dendrobium yang
digunakan yaitu Medioresinol, Nobilin E, Lirioresinol B, Denthrysinin,
Naringenin, Dendrocandin, dan Acanthoside. Protein antivirus yang

digunakan yaitu 7X6L dan 6LU7.
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Secara ringkas rancangan penelitian ditampilkan pada Gambar 2.
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Gambar 2. Diagram alir penelitian
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3.4. Prosedur Penelitian

3.4.1. Survei dan Koleksi Sampel

3.4.2.

Pengambilan sampel dilakukan dengan mengoleksi 19 Dendrobium

koleksi Kebun Raya Liwa, Way Mengaku, Kecamatan Balik Bukit,

Lampung Barat. Daun Dendrobium diambil sebanyak 1-2 helai

kemudian dimasukkan ke dalam plastik klip yang sudah diberi silica

gel dan disimpan dalam box sampel kemudian disimpan di freezer pada

suhu -20°.

Karakterisasi Morfologi

Penelitian ini menggunakan metode pengamatan langsung mengamati

bagian-bagian tanaman secara kuantitatif dan kualitatif. Karakteristik

morfologis daun yang diamati berupa sifat-sifat daun yang tampak

secara makroskopis. Karakter morfologis berupa karakter daun meliputi

bentuk daun, bentuk ujung daun, penampang melintang daun, susunan

daun, bentuk tepi daun, tekstur permukaan daun, simetri daun, duduk

daun, tipe pseudobulb daun, sapur taji, bentuk bunga, bentuk sepal

dorsal, bentuk ujung petal, lekak lekuk labellum, posisi pembungaan,

jumlah polinia, corak sepal dorsal, corak sepal lateral, corak petal,

penampang melintang pseudobulb dan aroma bunga. Karakter

morfologi daun Dendrobium sp. disajikan dalam Tabel 2.

Tabel 2. Karakterisasi Dendrobium berdasarkan morfologi daun (Hartati
dan Darsana, 2015).

No.

Karakter

Skor

Bentuk daun

1=berbentuk jarum/2=berbentuk
pita/lurus/3=lonjong/4=jorong atau bujur
sangkar/5=berbentuk sendok/6=berbentuk lanset atau
mata lembing/7=berbentuk lanset sungsang atau
kebalikan lanset/8=bulat telur/9=bulat telur
sungsang/10=berbentuk sekop/11=berbentuk
jantung/12=segitiga/13=berbentuk panah/14=mata
tombak
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2 Bentuk 1=lancip atau menajam keujung/2=meruncing dengan
ujung daun | sisi-sisi yang tajam/3=berujung runcing/ 4=berujung
sutih dangkal bertulang runcing/5=tumpul/6=bentuk
pepat atau memotong/7=romping atau tumpul bertakik
sedikit/8=terkoyak, ujung membelah/9=bergigi
tiga/10=bergerigi/1 1=berbentuk sikat/12=berekor
3 Penampang | 1=menggalah/2=zigomorf atau tipe simetri ditekan/
melintang 3=berlipatan/4=tidak rangkap
daun
4 Susunan I=tergulung bersama/2=rangkap
daun
5 Bentuk tepi | 1=mengutuh/2=mengombak/3=berliuk/4=menyudut
daun atau bersegi/5=beringgitan/6=terkerkah/7=bergerigi/
8=menggergaji/9=menggergaji ganda/10=berjumbai/
1 1=kelijak,seperti bulu mata/12=mengeriting
6 Tekstur I=gundul/2=meroma(tertutup bulu-bulu halus jarang-
permukaan | jarang)/3=memisai(tertutup bulu-bulu panjang yang
daun agak kaku)/4=mengewol/5=menepung/6=berbingkahan
(permukaan tidak teratur)7=berkerut/8=berpapil
7 Simetri daun | 1=simetri/2= tidak simetri
8 Duduk daun | 1=rapat/2=berselang-seling
9 Tipe I=monopodial/2=simpodial
pertumbuhan
10 | Spur taji 1=ada/2=tidak ada
11 | Bentuk 1=bintang/2=bulat
bunga
12 | Bentuk sepal | 1=bulat telur/2=lembing/3=oval/4=berujung utuh
dorsal dangkal bertulang runcing/5=lonjong/6=mata lembing
13 | Bentuk 1=lancip/2=berujung tajam/3=meruncing/4=sikat/5=tak
ujung petal | punya petal/6=oval/7=lurus
14 | Bentuk petal | 1=lurus/2=tak punya petal/3=lancip
15 | Letak lekuk | I=diujung
labelum
16 | Posisi 1=pucuk/2=ketiak daun/3=pangkal
pembungaan
17 | Jumlah 1=4/2=2

polinia
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18 | Corak sepal | 1=bercorak dan bergaris/2=bercorak/3=merata
dorsal

19 | Corak sepal | 1=merata/2=bercorak/3=bertepi dan bergaris
lateral

20 | Corak petal | 1=berbintik/2=bercorak/3=merta

21 | Aroma 1=beraroma/2=tidak beraroma
bunga

22 | Penampang | l1=tidak punya pseudobulb/2=bulat/3=oval
melintang
pseudobulb

3.4.3. Karakterisasi Anatomi

Karakteristik anatomis daun diamati berdasarkan karakter daun yang
tampak secara mikroskopis dan melalui proses pemotongan. Karakter
anatomis daun yang diamati meliputi panjang stomata, lebar stomata,
lebar bukaan stomata, kerapatan stomata, dan indeks stomata.
Persamaan dan perbedaan karakter morfologis dan anatomis disusun
dengan memberi skor untuk menunjukkan besarnya nilai kekerabatan

antar jenis (Arif dan Ratnawati, 2018).

Pengamatan stomata dilakukan dengan membuat sediaan mikroskopis
berupa sayatan pada daun. Pembuatan preparat segar daun dengan
teknik replika menggunakan cat kuku bening. Langkah awal yang
dilakukan yaitu mengambil bagian daun, dibersihkan permukaannya
dengan menggunakan fissue untuk menghilangkan debu dan kotoran
dan direndam beberapa menit menggunakan alkohol 70%, lalu
permukaan daun bagian bawah (abaxial) disayat tipis kemudian
diletakkan di object glass. Selanjutnya, diwarnai dengan safranin dan
diolesi cat kuku bening, kemudian ditutupi dengan cover glass. Lalu,
preparat diamati di bawah mikroskop dengan perbesaran 40x dan 100x

dan preparat difoto menggunakan kamera (Prastika dkk., 2023).
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Adapun rumus perhitungan kerapatan stomata (Suhaimi, 2017) dapat

dihitung dengan Persamaan 1.

Rata—Rata Stomata
Kerapatan Stomata (mm?) = 1
crap Sto ( ) Luas Bidang Pandang ( )

Untuk mengukur kerapatan stomata, bidang pandang yang digunakan
pada perbesaran 100x dengan luas bidang pandang (L=0,5 mm?).
Kerapatan stomata dihitung dengan membagi jumlah stomata yang
teramati pada bidang pandang dengan luas bidang pandang tersebut.
Dalam pengamatan ini, luas bidang pandang yang digunakan sebesar
0,5 mm?, sesuai dengan diameter lingkaran pandang mikroskop pada
perbesaran yang digunakan. Jumlah stomata yang terhitung kemudian
dibagi dengan luas bidang pandang untuk mendapatkan kerapatan

stomata dalam satuan stomata per milimeter persegi (stomata/mm?).

Sedangkan rumus perhitungan indeks stomata (Tambaru, 2015) dapat

dihitung dengan Persamaan 2.

Jumlah Stomata

Indeks Stomata (um) = x100% (2)

Jumlah Sel Epidermis+Jumlah Stomata

3.4.4. Karakter Molekuler

3.4.4.1. Ekstraksi DNA Sampel

Ekstraksi DNA dilakukan dengan menggunakan protokol Cety!/
Trimethyl Ammonium Bromide (CTAB) untuk mendapatkan
DNA dari sampel daun Dendrobium. Sampel daun segar
ditimbang sebanyak 0,1 gram lalu sampel ditambah dengan 700
ul Buffer dihaluskan dengan mortar dan pestle hingga kemudian

diinkubasi selama 24 jam di freezer dengan suhu -20°.

Setelah diinkubasi, sampel dihaluskan kembali selama 15 menit
dan ditambahkan 300 pl Buffer. Setelah sampel tersuspensi
merata, selanjutnya dimasukkan dalam tube 1,5ml sebanyak
0,5ml dan ditambahkan CTAB 2% sebanyak 400 ul dan di
waterbath pada suhu 65°C selama 1 jam. Setelah itu Phenol,
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Chloroform, Isoamyl alcohol (PCI) ditambahkan sebanyak 500
ul lalu dihomogenkan kemudian disentrifugasi pada kecepatan
14.000 rpm selama 10 menit. Setelah disentrifugasi terbagi
menjadi dua larutan, larutan atas yang bening diambil sebanyak
600 pl lalu dipindahkan kedalam tabung mikrosentrifus 1,5 ml
yang baru lalu ditambahkan Chloroform Isoamyl Alcohol (CT)
sebanyak 600 pl lalu dihomogenkan kemudian disentrifugasi
kembali pada kecepatan 14.000 rpm selama 10 menit.

Selanjutnya diambil larutan bagian atasnya sebanyak 400 pl dan
dipindahkan ke tabung mikrosentrifus 1,5 ml yang baru,
ditambahkan Isopropanol dingin dengan volume 400 pl,
dicampur dan dihomogenkan agar merata. Larutan tersebut
diinkubasi pada suhu -20°C selama 20 menit, kemudian
disentrifugasi kembali dengan kecepatan 14.000 rpm selama 10
menit untuk mendapatkan pellet dan supernatannya dibuang.
Pellet ditambahkan alkohol 70% sebanyak 500 ul, disentrifugasi
dengan kecepatan 14.000 rpm selama 5 menit. Kemudian
supernatant dibuang dan pellet yang didapatkan dikering
anginkan selama 1-2 hari, selanjutnya natan ditambahkan 20 pl

larutan Buffer TE 1x.

3.4.4.2. Uji Kuantitatif Ekstraksi DNA

Pengujian hasil ekstraksi DNA secara kuantitatif mengikuti
Farmawati dkk. (2015). Tahap ini digunakan untuk mendeteksi
kemurnian DNA dengan spektrofotometer UV-Vis. Hasil
ekstraksi dianalisis menggunakan dua panjang gelombang yang
berbeda yaitu pada panjang gelombang 260 nm dan 280 nm dan
digunakan blanko sebagai larutan pembanding berupa aquades
kemudian akan diperoleh nilai absorbansi. Nilai absorbansi hasil

ekstraksi panjang gelombang 260 nm dibandingkan dengan
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panjang gelombang 280 nm sehingga didapatkan rasio
Absorbansi A 260/Absorbansi A 280.

3.4.4.3. Amplifikasi DNA dengan Polymerase Chain Reaction (PCR)

Komposisi reaktan PCR untuk satu kali reaksi amplifikasi DNA
mengikuti MyTag™ Red Mix Meridian Bioscience ditampilkan
pada Tabel 3.

Tabel 3. Komposisi reaktan PCR untuk satu kali reaksi

amplifikasi DNA.
Komponen Volume
Redmix 12,5 ul
Aquades steril 9,5 ul
Forward primer 1l
Reverse primer 1 ul
DNA template 1 pul

Sekuens spesifik primer yang digunakan dalam proses
amplifikasi Dendrobium ditampilkan pada Tabel 4.

Tabel 4. Sekuens spesifik primer (Maulidya dkk., 2020)

Primer Sekuens nukleotida (5°-3”) Ukuran
produk

ITS1-F  (5’GGCTCTCGCATCGATGAAGA-3’) 300-500

ITS2-R  (5"TAGAATTCCCCGGTTCGCTCGCCGTTAC-3’) bp

Proses amplifikasi dilakukan selama 34 siklus mengikuti metode
dari MyTag™ Red Mix Meridian Bioscience ditampilkan pada
Tabel 5.

Tabel 5. Optimasi suhu dan waktu untuk reaksi PCR.

Tahapan reaksi Optimasi suhu dan waktu

Predenaturasi 959C selama 3 menit
Denaturasi 959C selama 1 menit
Annealing 459C selama 1 menit

34 siklus
Extension 72°9C selama 1 menit
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3.4.4.4. Visualisasi Hasil PCR dengan Elektroforesis

Hasil sampel yang telah diamplifikasi dengan metode PCR
divisualisasikan dengan menggunakan elektroforesis. Visualisasi
dilakukan dengan melarutkan 0,1 gr agarosa ke dalam 20 ml
Buffer Tris-Borate EDTA (TBE) kemudian dipanaskan dalam
microwave selama + 1-2 menit sampai larut. Setelah itu, larutan
agarosa didinginkan selama 1 menit lalu ditambah 1 ul Ethidium
bromide (EtBr) dan dihomogenkan. Selanjutnya larutan dituang
ke dalam kotak cetakan agar elektroforesis yang telah diletakkan
sisir untuk membuat sumuran dan didiamkan selama + 45 menit
hingga memadat. Setelah memadat, sisir diangkat kemudian agar
yang telah memadat dimasukkan ke dalam kotak alat

elektroforesis.

Sumuran yang terdapat pada agar diisi dengan DNA template
sebanyak 3 pul dan dicampur dengan 1 pl loading dye, kemudian
dimasukkan ke dalam agar pada setiap sumur. Pada sumur
pertama dimasukkan 3 pl marker DNA /adder sebagai penanda
ukuran DNA agar dapat membandingkan hasil pita DNA.
Elektroforesis dilakukan selama 45 menit dengan tegangan 50 V.
Elektroforesis divisualisasikan dengan menggunakan DigiDoc

Imaging System (Major Science).

3.4.4.5. Sekuensing

Hasil PCR dikirim menggunakan jasa PT Genetika Science
Indonesia ke 1st Base Company di Malaysia untuk dilakukan
perunutan basa nukleotida (Mahfut et al., 2020).
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3.4.5. Molecular Docking

3.4.5.1.

3.4.5.2.

Penentuan dan Persiapan Protein

Domain makro antivirus yang dipilih reseptor memiliki struktur
tiga dimensi (3D). Protein yang digunakan yaitu 7X6L dan

6L U7 dari Protein Data Bank (http://www.rcsb.org/pdb) dan
disimpan dalam format FASTA sequences. Kemudian format
FASTA tersebut disalin dan dipindahkan ke laman
(https://swissmodel.expasy.org/) untuk mengambil struktur
protein yang terbentuk dan disimpan dalam format pdb. Molekul
air yang masih menempel pada protein dihilangkan
menggunakan PyMol versi 2.4.1. kemudian disimpan dengan

format pdb (Perdana dan Permana, 2021).

Penentuan dan Persiapan Ligan

Pemilihan senyawa sebagai ligan yang digunakan pada proses

docking dilakukan berdasarkan studi literatur dan diambil dari

situs PubChem (http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov). Ligan yang

digunakan yaitu Medioresinol, Nobilin E, Lirioresinol B,
Denthrysinin, Naringenin, Dendrocandin, dan Acanthoside.
Struktur 3D ligan diambil dari situs PubChem
(http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov). File ligan diunduh kemudian
disimpan dalam format sdf dan disimpan kode SMILES
kedalam notepad untuk mengambil bentuk senyawa pada

perangkat lunak SwissAdme (Perdana dan Permana, 2021).


https://swissmodel.expasy.org/
http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
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3.4.5.3. Docking Protein dan Ligan

Prosedur penambatan molekul ligan dan protein dilakukan
menggunakan perangkat lunak Pyrx berbasis Autodock Vina,
dan Open Babel 2.4.1. Hasil penambatan yang diperoleh berupa
binding affinity (kcal/mol) dan hasil docking (Perdana dan
Permana, 2021).

3.4.5.3. Validasi Struktur Kompleks Reseptor-Ligan

Validasi  struktur kompleks reseptor ligan dilakukan
menggunakan PyMol versi 2.4.1 dengan memasukkan file protein
dan ligan. Visualisasi hasil docking menggambarkan residu asam
amino, proses dilanjutkan dengan perangkat lunak Discovery

Studio Visualizer (Perdana dan Permana, 2021).

3.5. Analisis Data

Data hasil pengamatan pada setiap variabel dianalisis secara deskriptif naratif
pada setiap variabelnya untuk menjelaskan karakter morfologis dan anatomis
pada jenis Dendrobium. Data morfologi dan anatomi yang berasal dari
masing-masing tanaman kemudian diolah dengan menggunakan metode
indeks similaritas. Indeks similaritas digunakan untuk untuk mengukur
tingkat kemiripan antar individu atau antar spesies. Indeks similaritas
digunakan untuk menghitung seberapa banyak karakter yang sama atau
berbeda antara dua sampel, memberikan nilai kuantitatif tentang kedekatan

fenetik antar spesies.

Selanjutnya, untuk mengetahui pola hubungan atau kekerabatan antara
sampel tanaman dilakukan analisis pengelompokkan sampel tanaman
menggunakan metode Unweighted Pair Group Method with Arithmetic Mean
(UPGMA). UPGMA adalah metode aglomeratif yang membangun

dendrogram (pohon kekerabatan) berdasarkan matriks similaritas atau
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disimilaritas. Hasil dari analisis ini disajikan dalam bentuk dendrogram
sehingga dapat diketahui keragaman morfologi Dendrobium (Hartati et al.,
2022).

Selain analisis pengelompokkan, Principal Component Analysis (PCA) juga
dapat diterapkan. PCA adalah teknik reduksi dimensi yang berguna untuk
menyederhanakan data set besar karakteristik morfologi dan anatomi
sehingga memudahkan interpretasi pola-pola variasi antar spesimen
Dendrobium. PCA mengidentifikasi komponen utama (variabel baru yang
tidak berkorelasi) yang menjelaskan sebagian besar variasi dalam data.
Dengan demikian, PCA membantu dalam mengidentifikasi karakter
morfologi dan anatomi yang paling berkontribusi terhadap perbedaan antar
spesies Dendrobium, serta memvisualisasikan pola pengelompokkan sampel.
Data karakteristik morfologi dan anatomi dilakukan dengan menentukan
hubungan kekerabatan tanaman dari Dendrobium dilakukan dengan dianalisis

menggunakan software aplikasi MVSP 3.22 (Arif dan Ratnawati, 2018).

Data molekuler didapatkan dari hasil sekuens sampel dimasukkan ke dalam
Basic Local Alignment Search Tool (BLAST) pada National Center for
Biotechnology Information (NCBI) untuk dipilih beberapa isolat yang
memiliki kekerabatan yang tinggi dengan sekuens sampel uji sekuens
nukleotida dari Dendrobium yang telah diketahui sebagai pembanding.
Sekuens sampel uji dan beberapa sekuens yang telah dipilih melalui NCBI
tersebut kemudian dilakukan multiple sequence alignment menggunakan
Clustal W pada perangkat BioEdit. Proses alignment ini bertujuan untuk
menyelaraskan urutan nukleotida sehingga dapat mengidentifikasi posisi
homolog dan perbedaan antar sekuens, yang menjadi dasar perhitungan jarak
genetik antar sampel. Jarak genetik dihitung berdasarkan jumlah perbedaan
nukleotida antar sekuens yang sudah ter-align, yang mencerminkan tingkat
evolusi dan kekerabatan antar sampel. Semakin kecil jarak genetik maka

semakin dekat hubungan kekerabatan antara sekuens tersebut.

Hubungan kekerabatan sampel uji tanaman Dendrobium dan beberapa

sekuens yang telah dipilih akan divisualisasikan dalam pohon filogenetik
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menggunakan program MEGA 12. Keakuratan cabang pada pohon
filogenetik diuji menggunakan analisis bootstrap dengan 1000 replikasi.
Analisis bootstrap memberikan nilai dukungan statistik terhadap tiap cabang
pohon, sehingga dapat memperkuat kesimpulan mengenai hubungan

filogenetik antar sampel (Mahfut et al., 2020).

Molecular docking menggunakan aturan Lipinski atau Lipinski’s Rule of Five
digunakan sebagai pedoman untuk menilai kelayakan senyawa sebagai
kandidat obat. Aturan ini menyatakan bahwa suatu senyawa cenderung
memiliki permeabilitas dan bioavailabilitas yang baik jika memenuhi kriteria
yaitu memiliki tidak lebih dari 5 donor ikatan hidrogen (seperti gugus -OH
atau -NH), tidak lebih dari 10 akseptor ikatan hidrogen (seperti atom oksigen
atau nitrogen), berat molekul kurang dari 500 Dalton, dan Log P (koefisien
partisi oktanol-air) kurang dari 5. Data senyawa yang dianalisis akan
dievaluasi berdasarkan kriteria ini untuk menyaring molekul yang
kemungkinan besar memiliki sifat farmakokinetik yang menguntungkan

(Kinasih dkk., 2022).

Validasi metode docking dilakukan untuk menemukan konformasi ligan yang
paling stabil saat berinteraksi dengan situs aktif protein. Proses validasi ini
menggunakan bentuk 3D protein yang sudah terikat ligan. Docking dilakukan
dengan kondisi ligan fleksibel, memungkinkan struktur ligan menyesuaikan
diri agar interaksi dengan protein optimal. Parameter utama yang diamati
adalah binding affinity, dengan konformasi terbaik ditandai oleh nilai energi
ikatan terendah. Semakin besar (lebih negatif) nilai binding affinity
menunjukkan tingkat kestabilan yang baik antara ligan dan protein sehingga
ikatan yang terbentuk akan semakin kuat. Visualisasi hasil docking akan
mengidentifikasi residu asam amino yang berperan penting dengan interaksi

paling banyak terhadap ligan (Kinasih et al., 2022).



V. KESIMPULAN DAN SARAN

5.1. Kesimpulan

Berdasarkan penelitian dan analisis data yang telah dilakukan dapat ditarik

kesimpulan sebagai berikut.

1. Terdapat kesamaan dan perbedaan yang ditunjukkan sampel Dendrobium
dari D1 hingga D19. Analisis karakter morfologi tanaman Dendrobium
dapat dikelompokkan berdasarkan karakteristik vegetatif seperti daun dan

pseudobulb serta karakteristik generatif seperti bunga.

2. Berdasarkan analisis anatomi terdapat hubungan kekerabatan berdasarkan
fenotip dari seluruh sampel yang dibuktikan dengan hasil dendrogram
yang dibentuk dari kesamaan karakter anatomi stomata meliputi luas

stomata, lebar bukaan stomata, kerapatan dan indeks stomata.

3. Hasil sekuensing pada D15, D18, dan D19 memiliki kekerabatan dekat
dengan Dendrobium auyongii asal Jepang, Dendrobium aloifolium asal
Australia, Dendrobium aloifolium asal Vietnam, Dendrobium exile asal
China, dan Dendrobium rosellum asal Jepang sedangkan D7, D11, dan
D12 memiliki kekerabatan dekat dengan Dendrobium crumenatum asal

Jepang dan Srilanka.

4. Analisis molecular docking menunjukkan ligan yang dideteksi memiliki
interaksi dengan afinitas tinggi pada protein target. Ligan yang memiliki
peluang tertinggi untuk berikatan dengan 7X6L yaitu Medioresinol dan
Naringenin. Ligan yang memiliki peluang tertinggi untuk berikatan
dengan 6L.U7 (Mpro) yaitu Medioresinol, Liriresinol B, dan Denthrysinin

yang berpotensi untuk dijadikan sebagai antivirus.
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5.2. Saran

Penelitian ini telah mengidentifikasi beberapa senyawa bioaktif dari
Dendrobium yang menunjukkan afinitas tinggi terhadap protein target
berdasarkan hasil molecular docking. Namun, pendekatan ini bersifat statis
dan hanya menggambarkan kondisi ikatan dalam satu titik waktu, sehingga
belum mengetahui kondisi biologis yang dinamis. Oleh karena itu, disarankan
untuk melakukan analisis molecular dynamics (MD) agar dapat memvalidasi
dan mengevaluasi stabilitas kompleks ligan protein secara lebih realistis
dalam lingkungan simulasi yang menyerupai kondisi fisiologis. Simulasi
molecular dynamics dapat memberikan informasi penting seperti perubahan
konformasi, fluktuasi struktural, fleksibilitas sisi aktif, energi ikatan selama
waktu tertentu, serta parameter stabilitas lainnya. Dengan demikian,
penggunaan MD akan memperkuat bukti bahwa senyawa yang diidentifikasi
benar-benar memiliki potensi sebagai kandidat antivirus yang efektif dan

stabil pada kondisi biologis.
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