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Abstract: Fusarium species are destructive plant pathogens responsible for 

severe crop losses thereby posing a critical threat to global food security. 

Sustainable strategies to control Fusarium-induced diseases are urgently 

needed due to limitations of synthetic fungicides. This study investigated the 

interaction of phytochemicals from potato (Solanum tuberosum), cassava 

(Manihot esculenta), and purple yam (Dioscorea alata) with three Fusarium 

proteins: LaeA, Pep2, and VeA. Protein structures were modeled and 

validated using stereochemical analyses, followed by molecular docking with 

representative metabolites, including pyrogallol, cyclogallipharaol, 

scopoletin, linamarin, cyanidin-3-glucoside, and peonidin-3-glucoside. 

Docking results showed that potato metabolites exhibited moderate binding 

activity, cassava metabolites displayed broader inhibitory potential, and 

purple yam anthocyanins demonstrated the strongest affinities (–6.7 to –7.4 

kcal/mol) through multiple hydrogen bonds, hydrophobic contacts, and 

electrostatic interactions. Among the targets, Pep2 showed consistently stable 

interactions, while LaeA and VeA exhibited greater flexibility but remained 

responsive to anthocyanins. These findings highlight the potential of edible 

crop-derived phytochemicals, particularly anthocyanins and scopoletin, as 

eco-friendly antifungal agents. The structural basis provided here supports 

future experimental validation and the development of sustainable crop 

protection strategies. 

Keywords: Anthocyanins, bioinformatics, phytopathogens, phytochemistry, 

secondary metabolites. 

 

 

Pendahuluan 

 

Ketahanan pangan merupakan pilar 

fundamental dari keberlanjutan kehidupan global 

karena berkaitan erat dengan pertumbuhan 

penduduk, keberlanjutan lingkungan, 

pertumbuhan ekonomi sekaligus kebutuhan dan 

kesejahteraan nutrisi masyarakat (Hussain et al., 

2025). Namun, penyakit tanaman masih menjadi 

salah satu ancaman terbesar terhadap 

produktivitas pangan dunia, yang dapat 

melemahkan upaya menjaga stabilitas pasokan 

pangan (Savary et al., 2019). Di antara berbagai 

kelompok patogen, jamur menjadi ancaman 

paling merusak karena memiliki jangkauan inang 

yang luas dan kemampuan adaptasi yang tinggi. 

Dengan faktor-faktor seperti variasi genetik 

tanaman, tekanan seleksi alami majpun 

antropogenik serta dinamika populasi, patogen 

jamur terus berevolusi dengan mengembangkan 

sifat sifat baru, seperti peningkatan virulensi, 

kemampuan beradaptasi terhadap kondisi 

lingkungan, hingga menjadi resisten lalu menjadi 

sulit dikendalikan (Kusch et al., 2023; 

Madhushan et al., 2025) 

Spesies Fusarium merupakan salah satu 

patogen jamur tanaman yang paling merusak, 

menyebabkan layu pembuluh, busuk akar, dan 

pembusukan buah pada berbagai komoditas 

tanaman penting. Misalnya, F. oxysporum dapat 

menyerang lebih dari 150 tanaman, terutama 

menyebabkan layu pembuluh pada tomat dan 

http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/
http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/
mailto:benatargv@unsil.ac.id


Benatar et al., (2025). Jurnal Biologi Tropis, 25 (4): 5325 – 5338 

DOI: http://doi.org/10.29303/jbt.v25i4.10096 

 

5325 

melon, yang sangat penting bagi rantai pasok 

pangan global (Ekwomadu & Mwanza, 2023; 

Pfordt et al., 2020; J. Wang et al., 2021). Lebih 

lanjut, baik F. oxysporum f. sp. lycopersici 

maupun F. solani secara khusus disorot sebagai 

agen penyebab kerugian ekonomi yang besar 

pada tanaman solanaceae seperti tomat dan 

kentang (Bisen et al., 2023; Ribeiro et al., 2022; 

Srinivas et al., 2019). Strategi pengendalian 

tradisional, termasuk fungisida sintetik, telah 

menimbulkan kekhawatiran akibat resistensi 

patogen, risiko lingkungan, dan akumulasi residu 

dalam rantai makanan (Suarez et al., 2024; 

Uwineza et al., 2024). Akibatnya, terdapat 

kebutuhan mendesak untuk mengidentifikasi 

alternatif antijamur yang lebih aman dan 

berkelanjutan, terutama untuk mengendalikan 

penyakit yang disebabkan oleh patogen dari 

genus Fusarium (Pan et al., 2025; Resiani et al., 

2025). 
Fitokimia yang berasal dari tanaman 

pangan seperti kentang (Solanum tuberosum), 

singkong (Manihot esculenta), dan ubi ungu 

(Dioscorea alata) telah menarik minat sebagai 

kandidat antijamur yang ramah lingkungan. 

Metabolit ini, termasuk fenolik, kumarin, 

glikosida sianogenik, dan antosianin, dilaporkan 

memberikan efek antimikroba dengan 

mengganggu proses seluler, mengganggu enzim 

jamur, atau memodulasi ekspresi gen (Ikyenge et 

al., 2024; Kurnianingsih et al., 2021; Mohidin et 

al., 2023; Samoh et al., 2025). Meskipun 

memiliki potensi ini, penelitian terkait dasar 

molekuler kombinasi interaksinya dengan 

protein pengatur patogenisitas Fusarium belum 

dilakukan. 
Kemajuan terbaru dalam komputasi 

biologi, khususnya pemodelan homologi 

(homology modelling) dan penambatan 

molekuler (molecular docking), menyediakan 

pendekatan yang kuat serta alat yang ampuh 

untuk memprediksi interaksi ligan-protein dan 

untuk mengeksplorasi potensi penghambatan 

senyawa alami. Pada Fusarium, protein kunci 

seperti LaeA, Pep2, dan VeA berperan penting 

dalam virulensi dan adaptasi jamur (Fraser-Smith 

et al., 2014; Merhej et al., 2012; G. Wang et al., 

2019). Menargetkan protein-protein ini dengan 

fitokimia alami dapat memberikan strategi baru 

untuk melemahkan patogenisitas dan 

mengendalikan penyakit yang ditimbulkan. 

Penelitian ini bertujuan untuk menyelidiki 

potensi pengikatan fitokimia senyawa yang 

terkandung di dalam kentang, singkong, dan ubi 

ungu terhadap protein LaeA, Pep2, dan VeA dari 

Fusarium spp. Melalui pemodelan protein, 

validasi stereokimia, dan penambatan molekul, 

studi ini berupaya mengkarakterisasi afinitas 

pengikatan dan profil interaksi metabolit 

representatif. Penelitian ini memberikan 

wawasan mekanistik terhadap senyawa 

antijamur yang berasal dari tumbuhan dan 

membangun fondasi struktural untuk 

kemungkinan penerapannya dalam strategi 

perlindungan tanaman berkelanjutan. 

 

 

Bahan dan Metode 

 

Waktu dan tempat penelitan 
Penelitian ini dilaksanakan pada bulan 

Juli–Agustus 2025 di Laboratorium 

Bioteknologi, Program Studi Agroteknologi, 

Fakultas Pertanian, Universitas Siliwangi. 

Seluruh analisis in silico dilakukan 

menggunakan perangkat komputer dengan 

spesifikasi standar penelitian bioinformatika 

(Ryzen 7-7435, grafis Nvidia Geforce RTX 

4060) dan akses ke basis data daring. 

 

Desain penelitian 
Penelitian ini menggunakan desain in 

silico dengan pendekatan molecular docking 

untuk mengevaluasi interaksi senyawa fitokimia 

(populasi senyawa: metabolit dari kentang, 

singkong, dan ubi ungu). Sampel penelitian 

berupa enam senyawa representatif, yaitu 

pirolgalol, siklogallipharaol, skopoletin, 

linamarin, sianidin-3-glukosida, dan peonidin-3-

glukosida yang diperoleh dari basis data 

PubChem. Teknik pemilihan sampel senyawa 

didasarkan pada laporan penelitian sebelumnya 

yang relevan (Ikyenge et al., 2024; 

Kurnianingsih et al., 2021; Mohidin et al., 2023; 

Samoh et al., 2025). Variabel bebas berupa jenis 

fitokimia, sedangkan variabel terikat berupa nilai 

afinitas pengikatan (binding affinity) terhadap 

protein target. Data penelitian dikumpulkan 

melalui simulasi pemodelan protein dan docking 

molekul. Alat dan bahan utama yang digunakan 

meliputi perangkat lunak SWISS-MODEL untuk 

pemodelan protein, PyRx untuk simulasi 

docking, serta Biovia Discovery Studio 

Visualizer dan PyMOL untuk analisis interaksi. 
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Prosedur penelitian 

Fitokimia Urutan asam amino dari tiga 

protein target LaeA (LAEA_FUSO4, Fusarium 

oxysporum f. sp. lycopersici strain 4287), Pep2 

(PEP2_FUSSL, Fusarium solani), dan VeA 

(VEA_FUSO4, Fusarium oxysporum f. sp. 

lycopersici strain 4287) diperoleh dari basis data 

UniProt. Pemodelan homologi dilakukan dengan 

SWISS-MODEL, dan kualitas struktur dievaluasi 

melalui visualisasi struktural, estimasi kualitas 

lokal tingkat residu, serta analisis plot 

Ramachandran. Struktur 3D senyawa fitokimia 

diunduh dari PubChem dalam format SDF, 

kemudian dimodifikasi melalui minimisasi energi 

menggunakan parameter medan gaya standar. 

Docking molekul dilakukan dengan PyRx 

melalui metode blind docking, dengan pengaturan 

kotak grid yang mencakup seluruh situs aktif 

protein. Afinitas pengikatan dinyatakan dalam 

kkal/mol. 

 
Tabel 1. Protein Fusarium yang digunakan dalam studi pemodelan dan penambatan molekul 

 

Nama protein Gen Fungsi Organisme UniProt ID 

Pea pathogenicity 

protein 2 
PEP2 

Berkontribusi pada kemampuan 

jamur untuk menyebabkan 

penyakit pada tanaman kacang 

polong 

Fusarium solani Q9C1K0 

Developmental 

and secondary 

metabolism 

regulator veA 

veA 

Mengontrol gugus gen 

biosintesis beauvericin, 

mikotoksin depsipeptida yang 

berfungsi sebagai penentu 

virulensi 

Fusarium oxysporum f. sp. 

lycopersici 
A0A0D2Y4S0 

Secondary 

metabolism 

regulator laeA 

laeA 

Mengontrol gugus gen 

biosintesis beauvericin, 

mikotoksin depsipeptida yang 

berfungsi sebagai penentu 

virulensi 

Fusarium oxysporum f. sp. 

lycopersici 
A0A0J9UBD6 

 
Analisis Data 

Hasil docking dianalisis secara deskriptif 

dengan membandingkan nilai energi ikatan 

(binding affinity) antar senyawa dan protein 

target (Tabel 1). Interaksi ligan–protein 

dianalisis menggunakan Biovia Discovery 

Studio Visualizer dan PyMOL untuk 

mengidentifikasi ikatan hidrogen, interaksi 

hidrofobik, elektrostatik, maupun bentrokan 

atom. Data interaksi tersebut kemudian dikaitkan 

dengan potensi penghambatan protein target 

Fusarium. 

 

Hasil dan Pembahasan 

 

Pemodelan Protein 

Penilaian struktural tiga protein Fusarium, 

LaeA (LAEA_FUSO4), Pep2 (PEP2_FUSSL), 

dan VeA (VEA_FUSO4), memberikan wawasan 

penting tentang kualitas pelipatan, relevansi 

fungsional, dan kesesuaiannya untuk analisis 

penambatan molekul selanjutnya. Setiap model 

dievaluasi melalui visualisasi permukaan, 

estimasi kualitas tingkat residu, dan analisis plot 

Ramachandran, yang bersama-sama memberikan 

penilaian stereokimia keandalan protein dan 

potensi fungsional. 

Model LaeA, regulator metabolisme 

sekunder global pada Fusarium oxysporum f. sp. 

lycopersici, menunjukkan stabilitas sedang. 

Estimasi kualitas lokal menunjukkan fluktuasi 

yang signifikan di beberapa posisi residu (lihat 

Gambar 1-a), dengan beberapa wilayah 

menunjukkan tingkat kepercayaan yang 

berkurang. Hal ini menunjukkan adanya domain 

yang fleksibel secara intrinsik, yang sering 

terlibat dalam memediasi interaksi dengan 

kompleks terkait kromatin. Terlepas dari variasi 

ini, plot Ramachandran menunjukkan bahwa 

sebagian besar residu terletak dalam ruang 

konformasi yang diizinkan, yang mendukung 

kredibilitas model secara keseluruhan. Untuk 

tujuan penambatan molekul, sifat fleksibel dan 

regulatoris LaeA menunjukkan bahwa kantong 

pengikat atau daerah alosterik dapat beradaptasi 

dengan interaksi ligan. Fleksibilitas ini dapat 
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menguntungkan untuk skrining senyawa yang 

menargetkan regulator epigenetik atau 

pensinyalan yang terlibat dalam metabolisme 

sekunder. 

Protein Pep2, faktor patogenisitas kacang 

polong dari Fusarium solani, menunjukkan 

lipatan yang lebih kompak dan stabil 

dibandingkan dengan LaeA. Profil kualitas 

lokalnya tetap konsisten di seluruh sekuens, 

menunjukkan lebih sedikit daerah yang rentan 

terhadap gangguan dan keandalan stereokimia 

yang lebih tinggi. Analisis Ramachandran 

mendukung pengamatan ini dengan 

menunjukkan pengelompokan residu yang kuat 

dalam konformasi yang sesuai. Stabilitas 

struktural ini sangat penting untuk studi 

penambatan molekul, karena situs pengikatan 

yang andal dan terbentuk dengan baik 

memberikan keyakinan yang lebih besar dalam 

akurasi dan reproduktifitas docking. Sebagai 

protein efektor yang terlibat dalam patogenisitas, 

Pep2 merupakan target docking yang 

menjanjikan untuk mengidentifikasi molekul 

kecil yang dapat mengganggu interaksi inang-

patogen. Ketahanan struktural model ini 

meningkatkan kemungkinan bahwa pengikatan 

ligan yang diprediksi akan mencerminkan 

interaksi yang relevan secara biologis. 

Protein VeA dari Fusarium oxysporum f. 

sp. lycopersici menunjukkan profil struktural 

paling kompleks di antara ketiga model. Estimasi 

kualitas lokal menyoroti beberapa wilayah 

dengan keyakinan rendah, terutama pada domain 

yang diperluas, dan analisis Ramachandran 

mengungkapkan proporsi residu yang lebih 

tinggi dalam konformasi yang tidak diizinkan 

dibandingkan dengan LaeA dan Pep2. Fitur-fitur 

ini menunjukkan fleksibilitas substansial, yang 

konsisten dengan peran VeA sebagai regulator 

perkembangan. Untuk penambatan molekul, 

fleksibilitas ini menghadirkan tantangan 

sekaligus peluang. Di satu sisi, ketidakteraturan 

struktural dapat mengurangi keandalan prediksi 

penambatan. Di sisi lain, sifat dinamis VeA 

memungkinkannya mengakomodasi beragam 

ligan, menjadikannya pusat potensial untuk 

modulasi regulasi. Pendekatan penambatan 

fleksibel atau penambatan ansambel, yang 

menggabungkan beberapa konformasi, mungkin 

diperlukan untuk prediksi akurat situs pengikatan 

ligan pada VeA. 

Secara keseluruhan, hasil ini menunjukkan 

bahwa Pep2 menyediakan templat struktural 

yang paling andal untuk penambatan molekul, 

sementara LaeA dan VeA mengandung wilayah 

yang lebih fleksibel yang mencerminkan peran 

regulasinya. Stabilitas Pep2 meningkatkan 

keyakinan dalam prediksi docking-nya, terutama 

untuk penemuan inhibitor yang menargetkan 

patogenisitas yang dimediasi efektor. 

Sebaliknya, LaeA dan VeA mungkin 

memerlukan strategi docking yang lebih canggih 

yang memperhitungkan fleksibilitas protein 

tetapi dapat mengungkap situs pengikatan baru 

yang penting untuk aktivitas regulasi. Dari 

perspektif terapan, wawasan struktural ini tidak 

hanya memvalidasi penggunaan model-model ini 

untuk docking molekuler tetapi juga memandu 

pemilihan strategi docking dan interpretasi hasil. 

Pada akhirnya, kombinasi pemodelan struktural 

dan analisis docking ini dapat membantu 

mengidentifikasi kandidat molekul untuk 

mengendalikan patogenisitas Fusarium dan 

meningkatkan strategi perlindungan tanaman. 

Dalam studi penambatan molekuler, 

memperhitungkan fleksibilitas melalui 

pendekatan penambatan fleksibel dan 

penambatan ansambel sangat penting untuk 

memprediksi lokasi pengikatan ligan secara 

akurat. Protein dan ligan pada dasarnya dinamis, 

mampu mengadopsi beberapa konformasi yang 

memengaruhi afinitas dan spesifisitas 

pengikatan. Teknik penambatan fleksibel 

mengatasi variabilitas ini dengan memungkinkan 

terjadinya gangguan pada geometri ligan dan 

struktur protein. Misalnya, BP-Dock 

menggabungkan fleksibilitas tulang punggung 

dan rantai samping pada reseptor, yang 

memungkinkan pemodelan interaksi protein-

ligan kompleks secara lebih efektif daripada 

penambatan kaku (Bolia et al., 2014). Strategi ini 

sangat berharga ketika berurusan dengan protein 

regulator atau pensinyalan, di mana pergeseran 

konformasi lokal sering kali menentukan 

stabilitas pengikatan ligan. 
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Gambar 1. Struktur model protein LaeA (a), Pep2 (b), dan VeA (c) dari Fusarium spp., dengan  visualisasi 

permukaan, estimasi kualitas lokal, dan plot validasi Ramachandran.
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Penambatan ansambel memperluas prinsip 

ini dengan menggunakan beberapa konformasi 

protein, yang biasanya berasal dari simulasi 

dinamika molekuler atau struktur eksperimental, 

untuk menangkap rentang peristiwa pengikatan 

yang lebih luas. Studi telah menunjukkan bahwa 

skrining berbasis ensemble secara konsisten 

mengungguli pendekatan struktur tunggal, 

terutama dalam identifikasi situs pengikatan 

yang lebih presisi (Atkovska et al., 2014; 

Kingsley et al., 2015; Nasr et al., 2013). Temuan 

tersebut menegaskan pentingnya integrasi antara 

prediksi berbasis struktur dan berbasis ligan 

untuk meningkatkan akurasi pengenalan situs 

pengikatan pada sitokrom P-450. Selain itu, 

dinamika protein juga memainkan peran krusial 

dalam menentukan keberhasilan proses docking.  

Pendekatan ini khususnya relevan untuk 

protein yang secara intrinsik tidak teratur, di 

mana ligan dapat membentuk kembali lanskap 

konformasi ensemble apo (Dhar et al., 2025). 

Sebagaimana disoroti oleh Srivastav et al (2016), 

masa depan perancangan obat berbantuan 

komputer bergantung pada metodologi docking 

yang secara eksplisit mengintegrasikan 

fleksibilitas, memastikan prediksi lebih selaras 

dengan realitas biologis. 

 

Penambatan molekul 

Hasil penambatan molekul fitokimia yang 

berasal dari kentang (Solanum tuberosum), 

singkong (Manihot esculenta), dan ubi ungu 

(Dioscorea alata) terhadap tiga protein 

Fusarium, yaitu LaeA (LAEA_FUSO4), Pep2 

(PEP2_FUSSL), dan VeA (VEA_FUSO4), 

menunjukkan pola pengikatan yang berbeda, 

yang menyoroti perbedaan kapasitas senyawa-

senyawa ini dalam memodulasi protein pengatur 

dan patogenisitas jamur sebagaimana yang 

tercantum pada Tabel 2. Afinitas pengikatan dan 

profil interaksi sangat bervariasi, bergantung 

pada metabolit dan protein target.

 
Tabel 2. Afinitas pengikatan senyawa fitokimia kentang, singkong, dan ubi ungu terhadap protein Fusarium spp 
 

Sumber Senyawa fitokimia 
Afinitas pengikatan 

LAEA_FUSO4 PEP2 veA_FUSO4 

Kentang 
Pyrogallol -4.8 -5 -5.3 

Cyclogallipharaol -4.9 -5 -4.3 

Singkong 
Scopoletin -5.2 -5.4 -5.5 

Linamarin -5.1 -5.2 -4.7 

Ubi ungu 
Cyanidin-3-glucoside -7.1 -7.2 -7.4 

Peonidin-3-glucoside -6.7 -7.2 -7.4 

 

Antara metabolit turunan kentang, 

pirogalol dan siklogallipharaol menunjukkan 

afinitas pengikatan sedang, berkisar antara -4,3 

hingga -5,3 kkal/mol (Tabel 3). Pirogallol 

berinteraksi dengan LaeA terutama melalui 

kontak π-alkil dan π-sigma hidrofobik yang 

melibatkan residu seperti ILE100 dan ALA91, 

dan dengan Pep2 melalui ikatan hidrogen yang 

melibatkan ARG43 dan TYR153. Pada VeA, 

ikatan hidrogen dengan ASP179 dan ASP166 

berkontribusi terhadap stabilitas. 

Siklogallipharaol juga mendukung interaksi 

penumpukan aromatik, melibatkan TRP153 pada 

LaeA dan PHE118 pada Pep2, sementara kontak 

alkil tambahan menstabilkan pengikatan dengan 

VeA, meskipun beberapa interaksi donor-donor 

yang tidak menguntungkan terdeteksi pada 

ILE137. Hasil ini menunjukkan bahwa senyawa 

kentang bekerja terutama melalui interaksi 

hidrofobik dan aromatik, memberikan potensi 

penghambatan yang moderat terhadap target 

jamur. 

Metabolit singkong menunjukkan 

aktivitas yang lebih luas dan pengikatan yang 

lebih kuat. Skopoletin menunjukkan afinitas 

antara –5,2 dan –5,5 kkal/mol pada ketiga protein 

tersebut (Tabel 3). Skopoletin membentuk 

beberapa ikatan hidrogen, termasuk dengan 

ASP104 dan SER147 pada LaeA, ARG29 dan 

THR97 pada Pep2, serta SER122 dan ILE137 

pada VeA. Interaksi polar ini diperkuat oleh 

kontak π-alkil dan elektrostatik, menunjukkan 

bahwa skopoletin mungkin merupakan inhibitor 

yang efektif pada protein regulatori dan protein 
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terkait patogenisitas. Linamarin menghasilkan 

afinitas yang sedikit lebih lemah, berkisar antara 

–4,7 hingga –5,2 kkal/mol, tetapi membentuk 

ikatan hidrogen dengan residu seperti SER191 

pada LaeA dan ALA86 pada Pep2, serta 

penumpukan π-alkil dengan residu triptofan 

TRP153 dan TRP196. Kemampuan ganda 

metabolit singkong untuk membentuk ikatan 

hidrogen dan kontak hidrofobik menunjukkan 

potensinya sebagai agen antijamur multitarget.  

Antosianin ubi ungu menghasilkan afinitas 

pengikatan terkuat di antara semua senyawa yang 

diuji. Sianidin-3-glukosida dan peonidin-3-

glukosida secara konsisten terikat pada kisaran -

6,7 hingga -7,4 kkal/mol (Tabel 3 dan Gambar 2). 

Sianidin-3-glukosida membentuk ikatan 

hidrogen yang ekstensif, seperti dengan ASP137 

pada LaeA dan HIS5, TYR219, dan HIS203 pada 

Pep2, sekaligus membentuk kontak elektrostatik 

dan polar dengan ASP166, ASP179, dan 

GLY172 pada VeA. Peonidin-3-glukosida 

menunjukkan profil interaksi yang serupa, 

membentuk ikatan hidrogen dengan ALA189 

dan ASN190 pada LaeA, LYS109 dan ASP98 

pada Pep2, serta ASP179 dan TYR165 pada 

VeA. Afinitas tinggi dan kapasitas ikatan 

serbaguna dari antosianin dapat dikaitkan dengan 

struktur polihidroksilasi dan glikosilasinya, yang 

memfasilitasi banyak ikatan hidrogen simultan 

dan interaksi penumpukan hidrofobik.

 
Tabel 3. Pola interaksi senyawa fitokimia kentang, singkong, dan ubi ungu terhadap protein Fusarium spp 

 

Sumber 
Senyawa 

fitokimia 
Protein target 

Pola interaksi 

Kategori Tipe Situs interaksi 

Kentang 

Pyrogallol 

LAEA_FUSO4 
Hydrophobic Pi-Alkyl ILE100 

Hydrophobic Pi-Sigma ALA91 

PEP2 

Hydrogen Bonds 
Conventional 

Hidrogend Bond 

ARG43, 

TYR153 

Hydrophobic Pi-Pi T-Shaped TRP65 

Hydrophobic Pi-Alkyl ILE88 

Hydrophobic Pi-Sigma ILE114 

veA_FUSO4 

Hydrogen Bonds 
Conventional 

Hidrogend Bond 

ASP179, 

ASP166 

Hydrogen Bonds 
Carbon 

Hidrogend Bond 
GLY177 

Hydrophobic Pi-Pi Stacked TYR165 

Cyclogalliphar

aol 

LAEA_FUSO4 

Hydrophobic Pi-Pi T-shaped TRP153 

Hydrophobic Alkyl 

ARG187, 

CYS182, 

LYS195, 

ARG181 

Hydrophobic Pi-Alkyl LEU199 

PEP2 

Hydrophobic Pi-Pi T-shaped PHE118 

Hydrophobic Pi-Alkyl 
PHE87, 

ALA191 
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Hydrophobic Alkyl MET82 

Hydrophobic Pi-Sigma PHE87 

Other Pi-Sulphur MET192 

Donor Clash 
Unfavorable 

Donor-Donor 
GLN116 

veA_FUSO4 

Hydrogen bonds 
Conventional 

Hydrogen Bond 
SER122, ILE137 

Hydrophobic Pi-Alkyl 

CYS215, 

ALA125, 

ILE137 

Hydrophobic Alkyl 

ARG216, 

PRO139, 

VAL119, 

ALA125, 

CYS215, 

VAL125 

Donor Clash 
Unfavorable 

Donor-Donor 
ILE137 

Singkong Scopoletin 

LAEA_FUSO4 

Hydrogen Bonds 
Carbon 

Hidrogend Bond 
ASP104 

Hydrogen Bonds 
Pi-Donor 

Hidrogend Bond 
SER147 

Hydrophobic Pi-Sigma LEU105 

Hydrophobic Pi-Alkyl 

LEU105, 

ILE124, 

LEU144 

PEP2 

Hydrogen Bonds 
Carbon 

Hidrogend Bond 
ARG33 

Hydrogen Bonds 
Pi-Donor 

Hidrogend Bond 
ARG29 

Hydrogen Bonds 
Conventional 

Hidrogend Bond 
THR97 

Hydrophobic Alkyl ALA26 

Hydrophobic Pi-Alkyl 
ALA26, ARG29, 

LEU30 
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Electrostatic Pi-Cation ARG23, ARG33 

veA_FUSO4 

Hydrogen Bonds 
Conventional 

Hidrogend Bond 
SER122, ILE137 

Other Pi-Sulfur CYS215 

Hydrophobic Alkyl 
PRO139, 

ARG216 

Hydrophobic Pi-Alkyl 

ALA125, 

ILE137, 

PRO139, 

ARG216 

Linamarin 

LAEA_FUSO4 

Hydrogen Bonds 
Conventional 

Hidrogend Bond 

SER191, 

PRO188 

Hydrophobic Alkyl 
LYS195, 

LEU199 

Hydrophobic Pi-Alkyl 
TRP153, 

TRP196 

PEP2 

Hydrogen Bonds 
Carbon 

Hidrogend Bond 
ALA86 

Hydrophobic Alkyl ARG117 

Hydrophobic Pi-Alkyl PHE87 

Donor Clash 
Unfavorable 

Donor-Donor 
GLN116 

veA_FUSO4 

Hydrogen Bonds 
Conventional 

Hidrogend Bond 
PHE82, PHE81 

Hydrogen Bonds 
Carbon 

Hidrogend Bond 
ASP79 

Ubi ungu 
Cyanidin-3-

glucoside 
LAEA_FUSO4 

Hydrogen bonds 
Conventional 

Hydrogen Bond 
ASP137 

Hydrophobic Pi-Pi Stacked PHE170 

Hydrophobic Pi-Sigma LEU138 

Hydrophobic Pi-Alkyl LEU138 

Acceptor Clash 

Unfavorable 

Acceptor-

Acceptor 

GLU93 
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PEP2 

Hydrogen bonds 
Conventional 

Hydrogen Bond 

HIS5, TYR219, 

LYS109, 

HIS203 

Hydrogen bonds 
Pi-Donor 

Hydrogen Bond 
TYR219 

Hydrophobic Pi-Alkyl LYS109 

Donor Clash 
Unfavorable 

Donor-Donor 
ARG12 

veA_FUSO4 

Hydrogen bonds 
Conventional 

Hydrogen Bond 

ASP166, 

ASP179, 

GLU177, 

ALA170, 

GLY172 

Hydrogen bonds 
Carbon Hydrogen 

Bond 

PRO176, 

TYR165 

Electrostatic Pi-Anion ASP179 

Acceptor Clash 

Unfavorable 

Acceptor-

Acceptor 

ASP179 

Donor Clash 
Unfavorable 

Donor-Donor 
ARG181 

Peonidin-3-

glucoside 

LAEA_FUSO4 

Hydrogen bonds 
Conventional 

Hydrogen Bond 

ALA189, 

ASN190, 

HIS218, 

GLU186, 

VAL213 

Hydrogen bonds 
Carbon Hydrogen 

Bond 
HIS218 

Hydrophobic Pi-Alkyl 
HIS218, 

VAL213 

Hydrophobic Pi-Pi Stacked HIS218 

Hydrophobic Pi-Pi T-shaped PHE227 

Donor Clash 
Unfavorable 

Donor-Donor 
ASN190 

PEP2 Hydrogen bonds 
Conventional 

Hydrogen Bond 

LYS109, 

ASP98, TYR219 
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Hydrogen bonds 
Pi-Donor 

Hydrogen Bond 

HIS203, 

TYR219 

Hydrophobic Alkyl LYYS111 

Hydrophobic Pi-Alkyl LEU7, LYS109 

Hydrophobic Pi-Pi T-shaped TYR219 

Donor Clash 
Unfavorable 

Donor-Donor 
ARG12 

veA_FUSO4 

Hydrogen bonds 
Conventional 

Hydrogen Bond 

ASP179, 

ALA170 

Hydrophobic Alkyl ALA170 

Hydrophobic Amide-Pi Stacked PRO176 

Hydrophobic Pi-Pi Stacked TYR165 

- Van der Waals GLY177 

 
Gambar 2. Visualisasi docking sianidin-3-glukosida (a-c) dan peonidin-3-glukosida (d-f) dari ubi ungu dengan 

protein LaeA, Pep2, dan VeA dari Fusarium yang menunjukkan pengikatan stabil melalui ikatan hidrogen dan 

interaksi hidrofobik 

 

Pengamatan ini menunjukkan bahwa 

afinitas pengikatan dan keragaman interaksi 

berkorelasi erat dengan kompleksitas struktural. 

Antosianin dari ubi ungu merupakan inhibitor 

yang paling menjanjikan, diikuti oleh skopoletin 

turunan singkong, sementara metabolit kentang 

menunjukkan aktivitas yang relatif moderat. Di 

antara semua senyawa, Pep2 secara konsisten 

menunjukkan interaksi yang andal dan stabil, 

yang menyoroti kesesuaiannya sebagai target 

untuk penemuan inhibitor melalui penambatan 

molekul. LaeA dan VeA menunjukkan interaksi 

yang lebih bervariasi, yang mencerminkan 

fleksibilitas inherennya sebagai regulator global, 
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namun aktivitas antosianin yang kuat terhadap 

kedua protein tersebut menunjukkan bahwa 

regulator yang fleksibel sekalipun dapat 

ditargetkan secara efektif dengan ligan yang 

terstruktur dengan tepat. 

Secara keseluruhan, hasil penelitian 

menunjukkan bahwa fitokimia dari tanaman 

pangan berpotensi mengganggu protein regulator 

dan patogen jamur. Interaksi kuat yang diamati 

dengan antosianin menunjukkan bahwa senyawa 

ini dapat dikembangkan menjadi agen antijamur 

alami, sementara metabolit singkong 

memberikan petunjuk tambahan untuk 

penghambatan multi-target. Metabolit kentang, 

meskipun kurang poten, mungkin masih 

berkontribusi pada pendekatan kombinatorial. 

Studi ini menetapkan dasar struktural untuk 

mengeksplorasi metabolit yang berasal dari 

tanaman sebagai strategi ramah lingkungan 

untuk menekan patogenisitas Fusarium. 

Metodologi penambatan molekul, 

terutama bila dikombinasikan dengan pemodelan 

struktural, membantu menjelaskan dinamika 

interaksi protein-ligan. Sebagai contoh, 

metodologi seperti AutoDock telah digunakan 

secara efektif dalam studi docking untuk menilai 

afinitas pengikatan dan profil interaksi berbagai 

senyawa dengan protein target. Hal ini telah 

ditunjukkan dalam studi yang menyelidiki 

interaksi antara agen fitopatogen spesifik dan 

protein targetnya, sehingga mengidentifikasi 

molekul kandidat yang menjanjikan untuk 

perlindungan tanaman (Fan et al., 2019). Dengan 

menerapkan docking molekuler sistematis dan 

validasi selanjutnya, para peneliti dapat 

menyempurnakan pendekatan mereka untuk 

menemukan agen antijamur baru (Verma et al., 

2021). 

Lebih lanjut, integrasi penambatan 

molekul dengan bioinformatika dan validasi 

eksperimental menyediakan kerangka kerja yang 

kuat untuk merancang dan mengoptimalkan 

agrokimia yang bertujuan meminimalkan invasi 

patogen. Studi telah menunjukkan bahwa 

pendekatan interdisipliner ini tidak hanya 

memvalidasi hasil docking tetapi juga 

meningkatkan keandalan prediksi yang terkait 

dengan interaksi molekuler, yang pada akhirnya 

meningkatkan strategi perlindungan tanaman 

(Hussein et al., 2024; Meng et al., 2011). Dengan 

memahami dasar molekuler dari interaksi antara 

molekul kandidat dan patogen target, para 

peneliti berada dalam posisi yang lebih baik 

untuk memilih strategi docking yang efektif dan 

menafsirkan hasil yang secara langsung 

memengaruhi kinerja pertanian(Hussein et al., 

2024). 

 

Kesimpulan 

 

Hasil penelitian ini menunjukkan bahwa 

tanaman pangan umum seperti kentang, 

singkong, dan ubi ungu dapat menyediakan 

senyawa alami dengan potensi antijamur 

terhadap patogen Fusarium. Di antara ini, 

antosianin dari ubi ungu dan skopoletin dari 

singkong menunjukkan aktivitas penghambatan 

terkuat, yang menunjukkan bahwa tanaman ini 

dapat dieksplorasi sebagai sumber agen 

antijamur bioaktif yang ramah lingkungan. Tidak 

seperti fungisida sintetis, pendekatan berbasis 

fitokimia dapat mengurangi dampak lingkungan 

dan menurunkan risiko resistensi patogen. Uji 

coba eksperimental di masa depan dalam kondisi 

rumah kaca dan lapangan akan sangat penting 

untuk memvalidasi aplikasi praktis dan 

skalabilitasnya. 
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