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Salah satu peran industri farmasi adalah untuk mengembangkan agen terapetik yang dapat mencegah,
mengurangi, atau menyembuhkan penyakit. Kunci untuk mencapai peran ini adalah melalui penemuan dari
senyawa-senyawa baru dapat diandalkan untuk menjadi agen terapetik yang baru. Metode yang saat ini
sedang marak dikembangkan adalah pencarian obat dengan menggunakan in silico screening atau dikenal
pula dengan nama virtual screening.

Salah satu penyakit endemik yang muncul pada abad 20-an adalah AIDS (Acquired Immunodeficiency
Syndrome) yang disebabkan oleh Human Immunodeficiency Virustipe 1 (HIV-1). Virusini cepat bermutasi
sehingga menyebabkan belum adanya obat yang dapat menyembuhkan penyakit ini secaratotal. Salah satu
target enzim yang dapat diinhibisi untuk menghambat replikas virus adalah protease HIV-1.

Pada penelitian kali ini dilakukan virtual screening dengan menggunakan perangkat lunak GOLD untuk
mencari kandidat obat inhibitor Protease HIV-1 dengan menggunakan database Tanaman Obat di Indonesia.
Virtual screening yang dilakukan adalah structure based virtual screening.

Berdasarkan hasil dari virtual screening ini diperoleh 10 kandidat senyawa obat yang diharapkan dapat
menjadi obat protease inhibitor. Senyawa tersebut antaralain Quercetin 7,4'-diglucoside, 4-Methylpentyl
glucosinolate, Quercetin 3-rutinoside, Glucoraphenin, Glucobrassicin, Luteolin 3'- methylether7-manosyl-
(1-2)aloside, Apigenin-7-O(6"-O-p-coumaroylglucoside), Cyanidin 7(3-glucosil-6-malonylglucoside)4'-
glucoside, Sinalbin dan 4-Methylsulfinyl butyl glucosinolate dengan kisaran GoldScore dari 86.2803 sampai
95.6252.
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Onerole of the pharmaceutical industry is to develop therapeutic agents that can prevent, reduce or cure
disease. The key to achieve thisroleis through the discovery of new compounds that can be counted to be a
new therapeutic agent. Recent method being developed is searching anew drug using in silico screening, or
also known as virtual screening.

One of the endemic disease emerged in the 20th century is AIDS (Acquired Immunodeficiency Syndrome)
caused by Human Immunodeficiency Virustype 1 (HIV-1). This virus mutates rapidly causing no drug that
can cure this disease completely. One of enzyme target that can be inhibited to block the replication of this
virusis HIV-1 protease. Inhibition to the enzyme cause the blocking of protein cleavage in virus maturation
process.

In this research, virtual screening was performed using GOLD software to find drug candidates as HIV-1
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protease inhibitor using the database Tanaman Obat di Indonesia (database of Medicina Plantsin
Indonesia). The virtual screening performed was a structure based virtual screening.

Based on the results obtained from the virtual screening there were 10 drug candidates which expected to be
a protease inhibitor. These compounds were Quercetin 7,4'-diglucoside, 4-Methylpentyl glucosinolate,
Quercetin 3-rutinoside, Glucoraphenin, Glucobrassicin, Luteolin 3'-methylether7-manosyl-(1-2)alloside,
Apigenin-7-O(6"-O-p-coumaroylglucoside), Cyanidin 7(3-glucosi|-6-malonylglucoside)4'-glucoside,
Sinalbin dan 4-Methylsulfinyl butyl glucosinolate with GoldScore ranged from 86.2803 to 95.6252.



