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LAMPIRAN

Lampiran 1. Skema Kerja

Preparasi alat

Sketsa dua dimensi senyawa-senyawa bioaktif Caulerpa sp.
dan turunannya

Konversi struktur dua dimensi ke format SMILES

Prediksi ADMET

Analisis hasil prediksi ADMET
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2.1 Golongan Fenolik
Tabel 1. Senyawa Golongan Fenolik dan Turunannya yang Terkandung Dalam
Caulerpa sp.

Senyawa 1 Senyawa 2 Senyawa 3

OH
HO, Br
BOQOWN
oH
(Scheuer dan Higa, 1987)

SMILES:
OCC1=CC(Br)=C(0)C(O)
=C1CC1=CC=C(O)C(Br)

OH

HO, Br

Br ‘ ‘ OH
CMe

(Tringali, 1997)

SMILES:
BrC(C=C1COC)=C(C(O

i § T
(Tringali, 1997
SMILES:

0OC1=CC=C(CC2=C(O)
C(0)=C(Br)C(CC3=CC(

=C1 )=C1CC2=CC=C(C(Br)= Br)=C(0)C(0)=C3CC4=
C2)0)0 CC=C(0O)C(Br)=C4)=C2
CO)C=C1Br
Senyawa 4 Senyawa 5 Senyawa 6

CH

HO Br
oH

(Tringali, 1997)

SMILES:
OC1=CC(CO)=CC(Br)=C
10

(Tringali, 1997)

SMILES:
BrC1=CC(COC)=C(CC2
=CC(Br)=C(0)C(CC3=C
C(Br)=C(0)C(0)=C3CC
4=CC=C(0)C(Br)=C4)=

C2)C=C10

Br he
t L0 Br
Er
=

(Tringali, 1997)

SMILES:
BrC1=C(OC)C(0OC2=C(
Br)C=C(Br)C=C2)=CC(
Br)=C1

Senyawa 7

CHyOH
E-
HO @ Br O OH
OH OH
(Scheuer dan Higa, 1987)

SMILES:
OC1=CC(CO)=C(CC2=C

PIﬁ\—f‘/h\f"/Dr\—f"’z)C(Br

si Drug-likeness Senyawa Golongan Fenolik dari SwissADME.

SKi Ghose Veber Egan Muegge
Ya Ya Ya Ya
Ya Ya Ya Ya
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Senyawa 3 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak
Senyawa 4 Ya Tidak Ya Ya Ya
Senyawa 5 Tidak Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 6 Tidak Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 7 Ya Ya Ya Ya Ya

Tabel 3. Hasil Prediksi Drug-likeness Senyawa Golongan

Fenolik dari ADMETLab

2.0,
L ' Golden

Senyawa NP Score Lipinski Pfizer GSK Triangle
Senyawa 1 1,13 Ya Ya Tidak Ya
Senyawa 2 0,91 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 3 0,95 Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 4 1,21 Ya Ya Ya Ya
Senyawa 5 0,87 Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 6 0,07 Tidak Tidak Tidak Tidak
Senyawa 7 1,34 Ya Ya Tidak Ya

Tabel 4. Hasil Prediksi Profil Farmakokinetika Senyawa Golongan Fenolik dari
ADMETLab 2.0.

Absorpsi Distribusi Metabolisme Ele<§:<r
Senyawa  —=- o HIA  Fu Vb meg CYP CYP2 CYP3 Totl
-2 (%) (%) 2C9 D6 A4 klirens
Senyawal -491 >30 0,98 0,38 Tidak Tidak Tidak Tidak 3,30
Senyawa?2 -4,83 >30 1,13 0,47 Tidak Tidak Tidak Tidak 1,98
Senyawa3 -6,10 <30 0,64 0,48 Tidak Tidak Tidak Ya 2,37
Senyawa4 -455 >30 254 0,56 Tidak Tidak Tidak Tidak 9,83
Senyawa5 -6,05 <30 0,99 0,57 Tidak Tidak Tidak Ya 1,40
Senyawa6 -497 <30 511 253 Ya Ya Ya Tidak 0,96
Senyawa7 -527 >30 1,03 0,40 Tidak Tidak Tidak Tidak 5,65

Tabel 5. Hasil Prediksi Profil Farmakokinetika

Senyawa Golongan Fenolik dari

pkCSM.
Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi
Senyawa Caco HIA  Fu cyp2 cyp Jowl OCT2
2 (%) (%) VD BBB D6 3A4 kllgen S?:tSt
Senvawa l 0 2R 0,26 0,12 0,19 -1,16 Tidak Tidak -0,18 Tidak
_— 996 0,14 0,27 -1,11 Tidak Tidak -0,10 Tidak
7,03 0,31 -0,59 -2,21 Tidak Ya -0,80 Tidak
0,27 0,56 0,05 -0,39 Tidak Tidak 0,07 Tidak
3,19 0,29 -0,99 -1,87 Tidak Ya -0,80 Tidak
1,68 0,01 0,29 0,24 Tidak Ya -0,13 Tidak
g 430 0,13 0,24 -1,29 Tidak Tidak -0,34 Tidak
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Tabel 6, Hasil Prediksi Profil Toksisitas Senyawa Golongan Fenolik dari.

Toksisitas
Senyawa
Tes Ames Genotoksik Non-genotoksik

Senyawa 1 Tidak Tidak Ya
Senyawa 2 Tidak Tidak Ya
Senyawa 3 Tidak Tidak Ya
Senyawa 4 Tidak Tidak Ya
Senyawa 5 Tidak Tidak Ya
Senyawa 6 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 7 Tidak Tidak Ya

2,2 Golongan Alkaloid

Tabel 7, Senyawa Golongan Alkaloid dan Turunannya yang Terkandung Dalam

Caulerpa sp.

Caulerpin Caulersin Racemosin A

(Yang et al. 2015)

SMILES:
COC(=0)C1=CC2=C(C(
=CC3=C1NC4=CC=CC

=C43)C(=0)OC)NC5=C
C=CC=C52

i/
Q Q
,
Q"i'
e ad
H O

(Yang et al. 2015)

SMILES:
0=C1C2=C(C3=CC=CC
=C3N2[H])C=C(C(OC)=
0)C4=C1C5=CC=CC=C
5N4[H]

(Yang et al. 2015)

SMILES:
0=C(C1=CC=CC=C1N/2)
C2=C(C(OC)=0)/C=C3C
4=C(NC/3=0)C=CC=C4

Racemosin B

(Yang et al. 2015)

SMILES:
0=C(OC)C1=CC2=C(C
3=C1INC4=C3C=CC=C4

AV Vel Yol a oY el ol w

Racemosin C

o]

/
o
H
th:r:
N O Q
H Z
g oH

(Yang et al. 2015)

SMILES:
0=C1C2=C(C3=CC=CC
=C3N2)/C=C(C(OC)=0)
\C4=C(C(C=CC=C5)=C
5N4)[C@@H]10

Senyawa 8
(Scheher dan Higa, 1987)

SMILES:
CCC/CC=C/COC(CCC1=
CCC(NC1=0)=0)=0

Optimization Software:

Senyawa 10 Senyawa 11
i‘de
N¥ [‘J
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SMILES: SMILES:
CCC1=C(C2=NC1=CC3 SMILES: CCN(C1=NC(NCCCC#N)
=C(C4=C(C(C(=C5C(C( CCC1=C2C=C3C(=C4C =NC(OC)=N1)[H]
C(=CCB=NC(=C2)C(=C  (=0)C(C(=C5C(C(C(=C
6C)C=C)N5)C)CCC(=0) C6=NC(=CC(=N2)C1=C
OCC=CCCCCCCCCCC 0O)C(=C6C)C=C)N5)C)C
CCCCCCC)C4=N3)C(= CC(=0)OCC=CCCCCC
0)OC)0)C)C CCCCCCCCCCCC)Ca=

N3)C(=0)OC)C

Senyawa 12

-m'l\/l\/o'_
NF P
Y
H-:J"L“r\ N
(Faulkner, 1995)
SMIILES:

CC(/C=CC/CO)NC1=N
C(0)=NC2=C1N=CN2

Tabel 8. Hasil Prediksi Drug-likeness Senyawa Golongan Alkaloid dari
SwissADME.

Senyawa Lipinski Ghose Veber Egan Muegge
Caulerpin Ya Ya Ya Ya Ya
Caulersin Ya Ya Ya Ya Ya
Racemosin A Ya Ya Ya Ya Ya
Racemosin B Ya Ya Ya Ya Ya
Racemosin C Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 8 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 9 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak
Senyawa 10 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak
Senyawa 11 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 12 Ya Ya Ya Ya Ya

Tabel 9. Hasil Prediksi Drug-likeness Senyawa Golongan Alkaloid dari ADMETLab
2.0.

L . Golden

Senyawa NP Score Lipinski Pfizer GSK Triangle
Caulerpin 0,48 Ya Ya Tidak Ya
Caulersin 0.20 Ya Tidak Tidak Ya
— 14 Ya Ya Ya Ya
- 19 Ya Tidak Tidak Ya
| “Ur 73 Ya Ya Ya Ya
1 15 Ya Ya Ya Ya

n’  PB7 Tidak Ya Tidak Tidak

88 Tidak Ya Tidak Tidak
Optimization Software: 13 Ya Ya Ya Ya
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Senyawa 12 0,59

Ya

Ya

Ya

Ya

Tabel 10. Hasil Prediksi Profil Farmakokinetika Senyawa Golongan Alkaloid dari

ADMETLab 2.0.

Absorpsi Distribusi Metabolisme Elg::«
SeAWA Caco HIA  Fu o gon CYP Cvp cyp o@
-2 (%) (%) 2C9 2D6 3A4 S
Caulerpin -6,01 >30 1,06 0,06 Tidak Ya Ya Ya 3,87
Caulersin -526 >30 4,12 0,51 Ya Ya Ya Ya 2,84
Racemosin A -504 >30 122 0,42 Tidak Ya Tidak Ya 1,09
RacemosinB -529 >30 283 041 Ya Ya Ya Tidak 3,77
RacemosinC -538 >30 1,72 0,26 Ya Ya Ya Ya 4,56
Senyawa 8 -464 >30 10,28 051 Ya Tidak Tidak Tidak 6,71
Senyawa 9 -5,33 >30 1,05 5,31 Tidak Tidak Tidak Ya 0,45
Senyawa 10 -528 >30 0,73 4,01 Tidak Tidak Tidak Ya 0,44
Senyawa 1ll -491 <30 24,01 1,36 Tidak Tidak Ya Tidak 8,73
Senyawa 12 -543 >30 21,13 0,69 Tidak Tidak Tidak Tidak 9,47

Tabel 11. Hasil Prediksi Profil Farmakokinetika Senyawa Golongan Alkaloid dari

pkCSM.
Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi
OCT
Senyawa  caco HIA Fu o oo CyP cyp 0@
-2 (%) (%) 2D6 3A4 S Subs
trat
Caulerpin 0,97 96,25 0,03 -0,36 0,17 Tidak VYa 0,80 Tidak
Caulersin 0,66 96,28 0,08 -0,63 -0,03 Tidak VYa 0,76 Tidak
Racemosin A 1,12 9393 0,03 0,06 -0,04 Tidak Ya 0,13 Tidak
RacemosinB 124 96,6 0,06 -1,17 0,04 Tidak Ya 0,93 Tidak
RacemosinC 0,15 955 0,02 0,16 -0,94 Tidak Ya 0,43 Tidak
Senyawa 8 0,96 94 0,39 -0,19 -0,43 Tidak Tidak 1,62 Tidak
Senyawa 9 0,58 100 0 -1,03 -1,07 Tidak Ya -0,05 Tidak
Senyawa 10 0,13 100 0 -1,05 -1,33 Tidak Ya -0,07 Tidak
Senyawa 11 -0,23 75 0,68 -0,42 -0,71 Tidak Tidak 0,50 Tidak
Senyawa 12 -0,25 55,18 0,54 -0,17 -1,38 Tidak Tidak 0,78 Tidak

Tabel 12. Hasil Prediksi Profil Toksisitas Senyawa Golongan Alkaloid.

PL

Optimization Software:

Toksisitas
Tes Ames Genotoksik Non-genotoksik
Tidak Ya Ya
Ya Ya Ya
Tidak Ya Tidak
Ya Ya Ya
Tidak Ya Ya
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Senyawa 8 Tidak Ya Tidak
Senyawa 9 Tidak Ya Tidak
Senyawa 10 Tidak Ya Tidak
Senyawa 11 Tidak Ya Tidak
Senyawa 12 Tidak Ya Tidak

2.3

Golongan Terpenoid

Tabel 13. Senyawa Golongan Terpenoid dan Turunannya yang Terkandung Dalam

Caulerpa sp.
Caulerpenin Senyawa 13 Senyawa 14
i \f- ©\/\/o\y’\/©
,.JL:M S = (Faulkner, 1992)
¥

(Yang et al. 2015)

SMILES:
CC(=CC#CIC(=C/C[C@
@H](/C(=C\OC(=0)C)/C
=C/OC(=0)C)OC(=0)C)
/c)C

(Faulkner, 1992)

SMILES:
C\C=C\COC(C=C)C1=C
Cc=CC=C1

SMILES:
C(O\C=C\CC1=CC=CC=
C1)\C=C\C1=CC=CC=C1

Senyawa 15

(Faulkner, 1992)

SMILES:
O=C(OC\C=C\C1=CC=
CC=C1)\C=C\C1=CC=C

Senyawa 16
{xf\ PP P k
r

(Yang et al., 2015)

SMILES:
0=C1C=CC[C@@H](C
C[C@H]CCCC[C@H]C

Senyawa 17
{xf\ SN k
r

(Yang et al., 2015)

SMILES:
0=C1C=CC[C@H](CC[C
@H]CCCC[C@H]CcCCe

C=C1 CCCCCC)01 CC)01
enyawa 18 : Senyawa 19 Senyawa 20
<\/\ o A o k al J\ Sy l\ J\WWV\
I (Yang etal, 2015) (Yang et al., 2015)

(Yang et al., 2015) SMILES: SMILES.

SMILES: OC/C=CC/CCCIC@HIC Cc(oc/c=Ccc/ccC[C@H

C[C@H](CCC[C@H]cC
CCCCC)CCCC1=CC(O

Ccc[c@H]cccecee

JCCCC[C@H]CCCCCCC)
=0

C10)=0
o —— Senyawa 22 Senyawa 23
A "lJ\ i \I/\/“ // - j\/ \/k
(Yang et al., 2015) (Yang etal., 2015)
7 SMILES: SMILES:

Optimization Software:

Jcc

CC1=CC(OC2=CCCC=
C(OC(CCC[C@H]CCC

CC1=CCC(CC=C(CC[C
@]C(0)CCC[c@H]ccce
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CCCCC)CCC[C@@]1C
CCC2([C@](O)(CC=0)
CC=CCC2=0)01

C[C@H]CCCCCCCC)C
CC3)C3=C2C)=CCC=C
1

[C@H]CCCCCCC)C1=0)
=0

Senyawa 24

s

(Yang et al., 2015)

SMILES:
C[C@H](CCC[C@H]CC
CCCcCc)ccc[c@]icc

C([C@]2(0)c(Cc=CcccC
3=0)=0)[C@@]2301

Senyawa 25
‘\.:1;
)\(’\\/’“\/\/I \/\" \Jj
/
(Scheuer dan Higa,
1987)
SMILES:

[C@@H]1(CCCC=CCC\
C(=C/0CC=0)C=COCC
=0)C(=CCCC1CC)C

Senyawa 26

S N
s

(Scheuer dan Hig:;, P987)
SMILES:
C([H])(=0O)C=C(Ccc=CC
CC[C@@H]1C(=CCCC1
CC)C)C(HD)=0

Senyawa 27
\:l/
,)‘j\U/A‘-;/"J\/\\/l\/\H J\
10
(Scheuer dan Higa,
1987)
SMILES:

[C@@H]1(CCCC=CCC
C(COCC=0)=CCOCC=
0)C(=CCCC1CC)C

Senyawa 28
&_Tﬂ
\L‘ e e . ﬁ//]
JT
(Scheuer dan Higa,
1987)
SMILES:

C([H])(=0)Cc(Ccc=CCcC
Cl[C@@H]1C(=Cccccl
CC)C)=CCOCC=0

Senyawa 29

|
(Scheuer dan Higa, 1987)

SMILES:
CC(=0)0\C=C\C(\CC[C
@@H]1CcCc=Ccccacccee
CC[C@@]12C)=C\OCC=
0

Senyawaa30

.

(Guerriero etual‘: 19§2j

SMILES:
CCCCCC\CC=C\CC\CC
=C\CC\C(=C/OCC=0)\C
=C\OCC=0

Senyavyaa31

.

(Guerriero et\éll‘.y, 19§2j

SMILES:
CCC=CCCCC=CCCCC
=CCC\C(=C/OCC=0)C=
COCC=0

Senyawa 32

T. .

R T e

o

(Guérﬁéro et al., 1992)

SMILES:
C([H])(=0)C=C(CCC=CC
CCC=CCCCC=CCC)C([H
)=0

Senyawa 33

Higa,

LCC
CC=

Optimization Software:

Senyawa 34 .
gy T/
[\ ;‘::*/‘\ BT /r
P
(Scheuer dan Higa,
1987)
SMILES:

C([H])(=0)Cc(Ccc=CcC
C[C@@H]1C(=CCCCl
CC)C)(COCC=0)C=CO

Senyawa 35

T. .

R T e

o

(Guérﬁéro et al., 1992)

SMILES:
C([H])(=0)C=C(CCC=CC
CCC=CCCCC=CCC)CO
cCc=0
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CC=0

Senyawa 36

(Scheuer dan

1987)

SMILES:
C([H])(C=C(COCC=0)C
CC=C(CC[C@@H]1C(=
CCCC1CC)C)C)=0

Senyawa 37

RN
oY PUN
}—J

(G(Jerriero etal., 1992)

SMILES:
C([H])(=0)Cc(CCC=CCC
CC=CCCCC=CCC)(OC
C=0)C=COCC=0

Senyawa 38

(Scheuer dan Higa, 1987)

SMILES:
CCC=CcCccc=Cccc\c(c
=COCC=0)=C/OCC=0

Senyawa 39
(Scheuer dan Higa,
1987)

SMILES:

CIC(CCCCCC)=C\CC/C
C=CI/CCC(/C=C/OCC=
0)=C\OCC=0

Senyawa 40
| |
& N
(Guerriero et al., 1992)

SMILES:
[C@H](OCC=0)(C1CC
OC1)CC=C(C#CCCC)C

Senyawa 41

<
(Guerriero et al., 1992)
SMILES:
CC(OCC\C([C@@H](CC

=C(C#CC=CCC)C)OCC=
0)=C\OCC=0)=0

Senyawa 42

S
(Guerriero et al., 1992)
SMILES:
[H][C@](C/C=C(C#CI/C=

CC\C)\C)(OCC=0)/C(C
C([H])=0)=C\OCC=0

Senyawa 43

(Guerriero et al., 1992)

SMILES:
CC(C#CC=CCC)=CCC
=C(CC([H])=0)C([H]))=O

Senyawa 44

(Guerriero et al., 1992)

SMILES:
CC(=CC#CC(=CCC(C1=
COC=C1)0OC(=0)C)C)C

Senyawa 45

!

D2)

Senyawa 46

(Guerriero et al., 1992)

SMILES:
CIC(=C\C[C@@H](/C(=
C\OC(=0)C)/C=C/OC(=
0)C)OC(=0)C)/CH#CIC=
C(\C)/C=0

Senyawa 47

(Guerriero et al., 1992)

SMILES:
CC(=CCH#CC(=CC[C@@
H](C(=CC(OC(=0)C)OC(
=0)C)C=0)0C(=0)C)C)C

Optimization Software:

Senyawa 49

Senyawa 50
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(Scheuer dan Higa,
1987)

SMILES:
Ci1c(c(c(ccryce)een

C(=C/OCC=0)C=COCC
:O):C

(Scheuer dan

1987)

Higa,

SMILES:
C1=C(C(C(CC1)CC)CC\
C(=C/OCC=0)C=COCC
=0)C

.

!..-\.T'”’-A-‘.H".--.".\.-"I"""-:: \-_ .
(Scheuer dan Higa, 1987)
SMILES:

CC1(C)C(CCC2=CC(0)O
C2)C(CCC1)=C

Senyawa 51 Senyawa 52 Senyawa 53
-
o
L L
(Scheuer dan Higa, (Scheuer dan Higa, (Scheuerdan Higa, 1987)
1987) 1987)
SMILES:
SMILES: SMILES: C1=C(c(c(ccr)ceyce(
cic(c(c(ccryc)c)cc  Cl=C(C(c(Ccr)cc)cC  C(=C\OCC=0)C=COCC=
C(CC(=0)[H]))=CCcc(=0 C(CC(=O)[H])=CCOCC 0)OoCC=0)C
JH)=C =0)C
Senyawa 54 Senyawa 55 Senyawa 56
I
(Scheuer dan Higa,
1987) (Scheuer dan Higa, (Scheuer dan Higa, 1987)
1987)
SMILES: SMILES:
[HIC(=O)\C(=C\CC1CC SMILES: C1CCC(C(=C1C)CC\C(=

=CCCC1CC)\c=C\OocCcC
=0

C1CCC(C(C1=C)CC(\C(
=C\OCC=0)C=COCC=

C\OCC=0)C=COCC=0)C
C

0)OoCccC=0)CC
Senyawa 57 Senyawa 58 Senyawa 59
Liga (Scheuer dan Higa, (Scheuer dan Higa, 1987)
*1987)
SMILES:
SMILES: CC(=0)OC=C\c(ccccce
S -0) [HIC(=0)C(\CCOCC=0) =CCClCCCCCC[C@]1C

Optimization Software:

=C\CC1C(=C)CCCCIC

0)=C\OCC=0
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=C\CClCC=CCCccCl1CcC C
Senyawa 60 Senyawa 61 Senyawa 62
|
(Scheuer dan Higa, (Scheuerdan Higa, 1987)
1987)
. SMILES:

(Scheuer dan Higa, gmLES: CC(=CCCC(=CCCC(=CC
1987) CCC=CCCCC=CCCCC cCc1c(01)cccee=ccecec
SMILES: =CCCC=CCCCC=CCC cC=CccC)Cc)C)C

CC(=0)O\C=C\C(\CC[C
@@H]1CC=CCCc2Ccce
CCC[C@@]12C)=C\OC
Cc=0

C[C@H](0)cCc=C

Senyawa 63 Senyawa 64 Senyawa 65
5 o
/T\/\/\/\/EQH __r1_‘;L_‘,EHJL\__,\_JNJ...__J:_;.,:,ﬁk P i .

(Scheuer dan Higa, (Scheuer dan Higa, OH

1987) 1987) (ROCthI’t et al., 1996)

SMILES: SMILES: SMILES:

CCC(CCCCCCCCC(0)  CC(=CCCC(=COC(=0) ~ CCCCCC1=C(/C=C/C(O)

=0)=0 C)C=COC(=0)C)CCC= CCCCC(0)=0)cc2cice

CCCC(=0)CC(=COC(= =CC2

0)C)COC(=0)C
Tabel 14. Hasil Prediksi Drug-likeness Senyawa Golongan Terpenoid dari
SwissADME.

Senyawa Lipinski Ghose Veber Egan Muegge
Caulerpenin Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 13 Ya Ya Ya Ya Tidak
Senyawa 14 Ya Ya Ya Ya Tidak
Senyawa 15 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 16 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak
Senyawa 17 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak
Senyawa 18 Ya Ya Tidak Ya Tidak
Senyawa 19 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak
Senyawa 20 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak

2 Tidak Tidak Tidak Tidak
ak Tidak Tidak Tidak Tidak
2 Tidak Tidak Tidak Tidak
' 2 Tidak Tidak Tidak Tidak
= 2\ Tidak Tidak Tidak Tidak
,~ 2] Ya Ya Ya Ya
Dptiinkzation Sofvwaie: 2 Tidak Tidak Tidak Tidak
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Senyawa 28 Ya Ya Ya Ya Tidak
Senyawa 29 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 30 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak
Senyawa 31 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak
Senyawa 32 Ya Ya Tidak Ya Tidak
Senyawa 33 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak
Senyawa 34 Ya Tidak Tidak Ya Ya
Senyawa 35 Ya Tidak Tidak Ya Tidak
Senyawa 36 Ya Ya Ya Ya Tidak
Senyawa 37 Ya Tidak Tidak Ya Tidak
Senyawa 38 Ya Ya Tidak Ya Tidak
Senyawa 39 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak
Senyawa 40 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 41 Ya Ya Tidak Ya Ya
Senyawa 42 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 43 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 44 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 45 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 46 Ya Ya Tidak Ya Ya
Senyawa 47 Ya Ya Tidak Ya Ya
Senyawa 48 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 49 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 50 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 51 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 52 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 53 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 54 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 55 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 56 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 57 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 58 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 59 Ya Ya Tidak Ya Tidak
Senyawa 60 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 61 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak
Senyawa 62 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak
Senyawa 63 Ya Ya Ya Ya Ya
Senyawa 64 Ya Tidak Tidak Ya Tidak
Senyawa 65 Ya Ya Tidak Ya Ya

Tabel 15. Hasil Prediksi Drug-likeness Senyawa Golongan Terpenoid dari

. L . Golden
| ""j' l[‘:‘l]?.]v core Lipinski Pfizer GSK Triangle
LA 9 Ya Ya Ya Ya
_— 1 Ya Ya Ya Tidak
4 Ya Tidak Ya Ya
6 Ya Tidak Ya Ya
Optimization Software: 8 Ya Tidak Tidak Tidak
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Senyawa 17 1,58 Ya Tidak Tidak Tidak
Senyawa 18 1,89 Ya Tidak Tidak Ya

Senyawa 19 1,53 Ya Tidak Tidak Tidak

Senyawa 20 1,41 Ya Tidak Tidak Tidak

Senyawa 21 1,53 Ya Tidak Tidak Tidak

Senyawa 22 0,86 Tidak Tidak Tidak Tidak

Senyawa 23 1,11 Ya Tidak Tidak Tidak

Senyawa 24 1,31 Ya Tidak Tidak Tidak
Senyawa 25 2,43 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 26 3,01 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 27 2,55 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 28 2,84 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 29 2,36 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 30 1,56 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 31 1,53 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 32 1,87 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 33 2,55 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 34 2,29 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 35 1,74 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 36 2,74 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 37 1,57 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 38 1,86 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 39 1,57 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 40 1,36 Ya Tidak Ya Ya
Senyawa 41 1,31 Ya Ya Ya Ya
Senyawa 42 1,61 Ya Ya Ya Ya
Senyawa 43 1,83 Ya Ya Ya Ya
Senyawa 44 1,78 Ya Tidak Ya Ya
Senyawa 45 1,44 Ya Ya Ya Ya
Senyawa 46 1,52 Ya Ya Ya Ya
Senyawa 47 1,26 Ya Ya Ya Ya
Senyawa 48 2,18 Ya Tidak Ya Ya
Senyawa 49 2,11 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 50 2,86 Ya Tidak Ya Ya
Senyawa 51 2,82 Ya Ya Ya Ya
Senyawa 52 2,65 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 53 1,99 Ya Ya Ya Ya
Senyawa 54 3,01 Ya Tidak Tidak Ya
Senyawa 55 2,10 Ya Ya Ya Ya
Senvawa 56 177 Ya Tidak Tidak Ya
3 Ya Tidak Ya Ya
8 Ya Tidak Ya Ya
L7 Ya Tidak Tidak Ya
= 6 Ya Tidak Tidak Ya

AT (2 Ya Tidak Tidak Tidak

S 9 Ya Tidak Tidak Tidak
Optimization Software: p© Ya Ya Ya Ya
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Senyawa 64

1,60

Ya

Ya

Tidak

Tidak

Senyawa 65

1,49

Ya

Tidak

Tidak

Ya

Tabel 16. Hasil Prediksi Profil Farmakokinetika Senyawa Golongan Terpenoid dari
ADMETLab 2.0.

Absorpsi Distribusi Metabolisme Eléz:«
SeAMA caco WA Fu o oo CYP cyp cyp 0%
-2 (%) (%) 2C9 2D6 3A4 S
Caulerpenin -4,76 >30 18,22 154 Ya Ya Ya Ya 3,01
Senyawa 13 -428 >30 223 0,85 Tidak Ya Ya Tidak 3,63
Senyawa 14 -469 >30 2,14 0,60 Ya Ya Ya Tidak 5,57
Senyawa l5 -476 >30 209 054 Ya Ya Ya Tidak 6,94
Senyawa 16 -4,62 >30 247 1,62 Ya Ya Tidak Tidak 2,82
Senyawa 17 -462 >30 2,80 1,46 Tidak Ya Tidak Tidak 4,35
Senyawa 18 -4,71 >30 2,443 1,41 Tidak Ya Tidak Tidak 2,87
Senyawa 19 -451 >30 2,23 2,29 Tidak Tidak Tidak Tidak 5,65
Senyawa20 -4,71 >30 255 1,56 Ya Ya Tidak Tidak 4,04
Senyawa?2l -478 >30 2,19 130 Ya Tidak Tidak Ya 8,30
Senyawa 22 -577 >30 299 598 Ya Ya Ya Tidak 7,50
Senyawa 23 -4,75 >30 1,85 2,09 Tidak Ya Tidak Tidak 4,73
Senyawa24 -4,81 >30 3,07 187 Ya Tidak Tidak Tidak 6,21
Senyawa25 -4,83 >30 955 120 Ya Tidak Tidak Tidak 2,57
Senyawa 26 -454 >30 3,74 2,86 Tidak Ya Ya Tidak 2,18
Senyawa 27 -453 >30 3,92 2,32 Tidak Ya Ya Tidak 3,98
Senyawa 28 -455 >30 3,69 2,04 Tidak Ya Ya Tidak 3,28
Senyawa29 -469 >30 1575 1,02 Ya Ya Tidak Tidak 2,21
Senyawa 30 -4,78 >30 13,33 0,88 Ya Ya Tidak Tidak 2,47
Senyawa 3l -484 >30 16,06 0,96 Ya Ya Tidak Tidak 2,48
Senyawa 32 -457 >30 518 4,62 Tidak Ya Tidak Tidak 2,58
Senyawa 33 -453 >30 3,92 2,32 Tidak Ya Tidak Tidak 3,98
Senyawa 34 -4,73 >30 17,15 168 Ya Tidak Tidak Tidak 3,16
Senyawa 35 -457 >30 464 556 Ya Ya Tidak Tidak 2,09
Senyawa 36 -454 >30 397 3,14 Ya Ya Tidak Tidak 1,66
Senyawa 37 -4,70 >30 10,16 2,26 Ya Tidak Tidak Tidak 5,48
Senyawa 38 -4,81 >30 11,34 1,32 Ya Tidak Tidak Tidak 4,17
Senyawa 39 -4,78 >30 13,33 0,88 Ya Ya Tidak Tidak 2,47
Senyawa 40 -4,37 >30 4,12 173 Ya Ya Ya Tidak 5,72
Senyawa 4l -455 >30 1585 1,69 Ya Tidak Tidak Tidak 2,95
= 4a—arta—>30 1655 1,66 Ya Tidak Tidak Tidak 3,28
- >30 9,07 1,73 Ya Ya Ya Tidak 4,74
~ ﬁ >30 2,29 3,69 Ya Ya Ya Ya 7,63
1 | >30 16,03 235 VYa Tidak Ya Tidak 2,74
. >30 17,56 1,39 Tidak Tidak Tidak Tidak 1,93
>30 2494 246 Ya Tidak Tidak Tidak 2,60
>30 40,23 0,74 Ya Tidak Tidak Tidak 2,37
Optimization Software:| >30 24,74 1,02 Ya Tidak Tidak Tidak 2,45
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Senyawa 50 -458 >30 16,28 147 Ya Ya Ya Tidak 5,26
Senyawa 51 -454 >30 20,65 1,21 Tidak Ya Ya Tidak 5,01
Senyawa 52 -4,49 >30 2364 191 Ya Ya Tidak Tidak 5,76
Senyawa 53 -4,83 >30 33,76 101 Ya Tidak Tidak Tidak 2,36
Senyawa 54 -454 >30 2130 166 Ya Ya Ya Tidak 2,31
Senyawa 55 -4,82 >30 4451 081 Ya Tidak Tidak Tidak 2,34
Senyawa 56 -4,77 >30 12,32 135 Ya Tidak Tidak Tidak 2,75
Senyawa 57 -452 >30 12,66 154 Ya Ya Ya Tidak 4,88
Senyawa 58 -456 >30 3509 1,11 Ya Ya Ya Tidak 3,80
Senyawa 59 -4,74 >30 30,37 0,78 Ya Ya Tidak Tidak 2,72
Senyawa 60 -4,69 >30 1576 1,02 Ya Ya Tidak Tidak 2,21
Senyawa 61 -4,70 >30 511 8,11 Tidak Ya Tidak Tidak 11,85
Senyawa 62 -4,68 >30 4,63 891 Tidak Ya Tidak Tidak 18,74
Senyawa 63 -492 >30 945 0,29 Ya Ya Tidak Tidak 4,65
Senyawa 64 -489 >30 2549 125 Ya Tidak Tidak Tidak 1,88
Senyawa65 -481 >30 091 0,48 Tidak Ya Ya Tidak 3,83

Tabel 17. Hasil Prediksi Profil Farmakokinetika Senyawa Golongan Terpenoid dari

pkCSM.
Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi
Senyawa  Cac HIA Fu o goo CYP CYP  Total oo’
0-2 (%) (%) 2D6 3A4  Kklirens rat
Caulerpenin 1,28 96,52 0,22 -0,35 -0,68 Tidak Tidak 1,83 Ya
Senyawa 13 1,63 9553 0,20 0,47 0,68 Tidak Tidak 0,37 Tidak
Senyawa 14 156 9482 0 0,57 0,78 Tidak Ya 0,26  Tidak
Senyawa 15 168 9547 O 0,27 0,39 Tidak Ya 0,77  Tidak
Senyawa 16 1,64 94,9 0 0,41 0,72 Tidak Ya 1,43  Tidak
Senyawa 17 1,65 94,9 0 0,41 0,72 Tidak Ya 1,43  Tidak
Senyawa 18 151 9161 0,06 0,12 0,16 Tidak Ya 1,44  Tidak
Senyawa 19 152 919 0 0,47 0,81 Tidak Ya 1,68 Tidak
Senyawa 20 1,20 9425 O 0,30 0,75 Tidak Ya 1,68 Tidak
Senyawa 21 0,62 914 0 0,03 -0,04 Tidak Ya 0,94 Tidak
Senyawa22 148 9411 O 0,62 098 Tidak Ya 0,26  Tidak
Senyawa23 1,16 93,16 O -0,11 -0,58 Tidak Ya 1,15 Tidak
Senyawa24 0,60 9269 O 0,12 0,48 Tidak Ya 0,73  Tidak
Senyawa 25 1,14 9391 0,03 0,11 0,11 Tidak Ya 1,46 Ya
Senyawa 26 1,37 9581 0,08 0,26 0,18 Tidak Ya 1,58 Ya
Senvawa 27 1.13 95 0,05 0,11 0,07 Tidak Ya 1,48 Ya
9 006 0,16 0,08 Tidak Ya 1,53 Ya
5,71 0 0,07 -0,07 Tidak Ya 0,86  Tidak
93,32 0 -0,06 -0,12 Tidak Ya 1,85 Tidak
- 94,1 0 -0,02 -0,06 Tidak Ya 1,92  Tidak
an" p5,71 0,02 0,13 0,01 Tidak Ya 2,03  Tidak
ol 499 0,05 0,11 0,07 Tidak Ya 1,48 Ya
Dptimizatiﬂn Software: )5,95 0,06 '0,06 '0,55 Tidak Ya 1,14 Ya
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Senyawa 35 1,37 9540 0,01 0,01 -0,05 Tidak Ya 1,98 Tidak
Senyawa 36 1,17 9518 0,05 0,18 -0,06 Tidak Ya 1,52 Ya
Senyawa 37 0,75 9582 0,02 -0,26 -0,63 Tidak Ya 1,95 Tidak
Senyawa 38 151 9445 0,15 -0,05 0,04 Tidak Ya 1,82 Tidak
Senyawa 39 1,14 92,78 0 -0,09 -0,19 Tidak Ya 1,85 Tidak
Senyawa40 152 9796 0,30 -0,01 0,28 Tidak Tidak 1,51 Ya
Senyawa 4l 1,10 97,23 0,23 -0,47 -0,71 Tidak Ya 1,81 Ya
Senyawa42 0,99 97,98 0,25 -0,39 -0,46 Tidak Ya 1,76 Ya
Senyawa43 164 9755 0,24 0,09 0,23 Tidak Tidak 0,57 Tidak
Senyawa44 180 9548 0,18 0,13 0,07 Tidak Ya 0,7 Tidak
Senyawa 45 1,15 98,13 0,26 -0,26 -0,45 Tidak Ya 1,88 Tidak
Senyawa 46 1,08 80,74 0,27 -0,54 -0,92 Tidak Ya 1,94 Ya
Senyawa 47 1,21 8194 0,25 -041 -0,91 Tidak Ya 1,88 Tidak
Senyawa48 143 9431 0,15 -0,06 0,22 Tidak Ya 1,37 Tidak
Senyawa49 143 9480 0,24 0,01 0,21 Tidak Ya 1,36 Tidak
Senyawa50 1,43 9514 0,22 0,31 059 Tidak Ya 1,15 Tidak
Senyawa 51 1,44 96,554 0,12 0,21 -0,12 Tidak Ya 1,4 Ya
Senyawa52 150 96,20 0,22 0,16 -0,10 Tidak Ya 1,4 Ya
Senyawa 53 0,10 96,08 0,29 -0,24 -0,71 Tidak Ya 1,41  Tidak
Senyawa54 1,40 9583 0,28 0,05 0,25 Tidak Tidak 1,45 Ya
Senyawa 55 0,88 9578 0,20 -0,30 -0,70 Tidak Ya 1,41 Ya
Senyawa 56 1,44 9447 0,23 0,02 0,21 Tidak Ya 1,36 Tidak
Senyawa 57 1,40 96,22 0,31 0,07 0,23 Tidak Tidak 1,43 Tidak
Senyawa 58 1,41 97 0,20 -0,05 0,14 Tidak Tidak 1,44 Ya
Senyawa 59 0,74 92,11 0,10 -0,11 -0,51 Tidak Ya 1,14  Tidak
Senyawa 60 1,21 95,71 0 0,07 -0,07 Tidak Ya 0,86 Tidak
Senyawa 61 1,31 90,34 0 0,31 0,86 Tidak Ya 1,80 Tidak
Senyawa 62 1,38 90,87 0 0,32 0,88 Tidak Ya 1,42  Tidak
Senyawa 63 1,41 9458 0,32 -0,75 0,20 Tidak Tidak 1,7 Tidak
Senyawa 64 0,73 74,41 0,13 -054 -155 Tidak Ya 2 Ya
Senyawa 65 1,30 9365 0,11 -085 -0,50 Tidak Ya 1,55 Tidak

Tabel 18. Hasil Prediksi Profil Toksisitas Senyawa Golongan Terpenoid.

Toksisitas
Senyawa
Tes Ames Genotoksik Non-genotoksik

Caulerpenin Tidak Ya Tidak
Senyawa 13 Tidak Ya Tidak
Senyawa 14 Tidak Ya Tidak

Senvawa 185 Tidak Ya Ya
- Tidak Tidak Tidak
~ 1 | Tidak Tidak Tidak
|PL Tidak Tidak Tidak
Tidak Ya Tidak
Tidak Ya Tidak
Tidak Ya Tidak
Optimization Software: Tidak Tidak Tidak
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Senyawa 23 Tidak Ya Ya
Senyawa 24 Tidak Ya Tidak
Senyawa 25 Tidak Ya Tidak
Senyawa 26 Tidak Ya Ya
Senyawa 27 Tidak Ya Tidak
Senyawa 28 Tidak Ya Tidak
Senyawa 29 Tidak Ya Tidak
Senyawa 30 Tidak Ya Tidak
Senyawa 31 Tidak Ya Tidak
Senyawa 32 Tidak Ya Ya
Senyawa 33 Tidak Ya Tidak
Senyawa 34 Tidak Ya Tidak
Senyawa 35 Tidak Ya Ya
Senyawa 36 Tidak Ya Ya
Senyawa 37 Tidak Ya Tidak
Senyawa 38 Tidak Ya Tidak
Senyawa 39 Tidak Ya Tidak
Senyawa 40 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 41 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 42 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 43 Tidak Ya Tidak
Senyawa 44 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 45 Tidak Ya Ya
Senyawa 46 Tidak Ya Tidak
Senyawa 47 Tidak Ya Tidak
Senyawa 48 Tidak Ya Tidak
Senyawa 49 Tidak Ya Tidak
Senyawa 50 Tidak Ya Tidak
Senyawa 51 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 52 Tidak Ya Tidak
Senyawa 53 Tidak Ya Tidak
Senyawa 54 Tidak Ya Tidak
Senyawa 55 Tidak Ya Tidak
Senyawa 56 Tidak Ya Tidak
Senyawa 57 Tidak Ya Tidak
Senyawa 58 Tidak Ya Tidak
Senyawa 59 Tidak Ya Tidak
Senyawa 60 Tidak Ya Tidak
Senyawa 61 Tidak Tidak Tidak
Senvawa 62 Tidak Ya Ya
Tidak Tidak Tidak
Tidak Ya Ya
Tidak Tidak Tidak
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2.4 Golongan Steroid
Tabel 19. Senyawa Golongan Steroid dan Turunannya yang Terkandung Dalam
Caulerpa sp.

Senyawa 66 Senyawa 67 Senyawa 68

j—

) :;\ij

(Yang et al. 2015)

(Yang et al. 2015)

SMILES:

(Y::ng et al. 2015)

SMILES:
- [HI[C@@]L(CC[C@@]2

SMILES: [Hl[C@@]1(CC[C@@]2([

Hice@liccica@z [HDIC@IB(HNCC=CAC v @3 Hpyce=cacic

(HD[C@I3([H])CC=C4C g@@g](ﬁ)ggg@]ig[ @@H](0)CCIC@4CIC@

[ce@Hjo)cCicalct  coBIHITHCAIZ  @p(Hpccicazc)c

ce@p(H)cclcalz  CGHICCCICEION  gHccciceelo)Cc=c

c)ic@Hcc\c=cyccc 79 )cce

)CC=0

Senyawa 69 Senyawa 70 Senyawa 71

(Yang et al. 2015)

(Yang et al. 2015)

S L

(Y::ng et al. 2015)

Hlcoencccaar SMLES HICEOILCCICOOR(
H][C 1(CC[C 2 - H][C 1(CC[C 2
(Hc@R(H)ce=cac @It S (Ol Ok HC@B(H)CC=Cacic
c@@H|O)cCicalc et CelS  @@HIO)CCCalciCe
Oleonoe-accoc ceartHicceelz  ZEITEACEETI
A g)c[cé@H]CCC\C(:C/C) HLO/CCC

Senyawa 72 Senyawa 73 Senyawa 74

JOOL

(Yang et al. 2015)

SMILES:

HC@@]1(CC[C@@]2
14C[

Dr 112

L W N e

(Yfang et al. 2015)

SMILES:
[HIC@@]L(CC[C@@]2
(HDIC@]3(H)CC=C4C
[C@@H](O)CC[C@]4C]
Ce@(H)cCCc@]12
C)[C@H]cC\c=Cc(/ccC
)CCO

(Rochfort et al., 1996)

SMILES:
CCCCCCCCc1ccc2e(
CCC3C2CC=C4C3(CCC(
C4)0)C)C

Senyawa 76

Senyawa 77
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(Scheuer dan

1987)

Higa,

SMILES:
[H]C1(CC\C(=C/OCC=0
)\C=C\OCC=0)CC=CC]
C@]2([H))CCCCceClC@
@]12C

dan

(Scheuer
1987)

SMILES:
Cl[Ca@@]12[C@](CC[C
@@H]2[C@@H](CC(/C
=CC/C)=0)C)CC3CC|C
@@14([H])CC=CCC[C
@]4(C5)[C@]35CC1

Higa,

(Scheuer dan Higa, 1987)

SMILES:
C[C@]12[C@]C(C3CC[C
@]4(CC=CCC[C@@]45C
[C@]53CC2)[H])CC[C@H
]1CCCC(CCCC)=0

Senyawa 78

HO,

dan

(Scheuer
1987)

Higa,

SMILES:
C[C@]12[C@]C(C3CC]
C@]4(CC=CCC[C@@)]

45C[C@]53CC2)[H])CC
[C@H]1CCCC(O)CCCC

Senyawa 79
~

o]

OH
(Rochfort et al., 1996)

SMILES:
0=C1CC[C@@]2CC([C
@H](0)CC3C2CC[C@
@]4CC3CCCA[C@HIC
CC[C@H](CC)CC=C)=
c1

Senyawa 80

™~

(Rochfort et al., 1996)

SMILES:
CC[C@@H](CC[C@@H]
CC1CCC2C3C[C@@H](
0)C4=C[C@@H](0)CC[
C@]4CC3CC[C@]12C)C
c=C

Senyawa 81
W N

ts}
H CH

(Rochfort et al., 1996)

SMILES:
CC[C@H](CC=C)CC[C

VANBA NIt WaYaYateVatel do 6)]([
=

Senyawa 82

5"

(Rochfort et al., 1996)

SMILES:
C[C@H](CC[C@H](CC)
CC=C)C1CCC2C3C(C=
CAC[C@@H](0)CC[C
@@J4(C3CC[C@@]21
C)C)=0

Senyawa 83

3
(Rochfort et al., 1996)

SMILES:
C[C@@H](C1CCC2C3[C
@]([H])(O)C=C4CCCC[C
@]4CC3CC[C@@]21C)C
C[C@@H](CC=C)CC

[C
nr DC)
o D
| /PDF |

f
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SMILES:

C[C@H](CC[C@H](CC)
CC=C)C1CCC2C3CC=
CAC[C@@H](0)CCIC
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@@J4(C3CC[C@@]21

C)C
Tabel 20. Hasil Prediksi Drug-likeness Senyawa Golongan Steroid dari
SwissADME.

Senyawa Lipinski Ghose Veber Egan Muegge
Senyawa 66 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 67 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 68 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 69 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 70 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 71 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 72 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 73 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 74 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 75 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 76 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 77 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 78 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 79 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 80 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 81 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 82 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 83 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Senyawa 84 Ya Tidak Ya Tidak Tidak
Tabel 21. Hasil Prediksi Drug-likeness Senyawa Golongan Steroid dari ADMETLab
2.0.

Senyawa NP Score  Lipinski Pfizer GSK G_olden

Triangle
Sanmann B8 259 Ya Tidak Tidak Tidak
1 Ya Tidak Tidak Tidak
1 Ya Tidak Tidak Tidak
b Ya Tidak Tidak Ya
. D Ya Tidak Tidak Tidak
L\ D Ya Tidak Tidak Tidak
AR Ya Tidak Tidak Tidak
Upﬁmizaﬂﬂn Software: ) Ya Tidak Tidak Tidak
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Senyawa 74 2,53 Ya Tidak Tidak Tidak
Senyawa 75 2,36 Ya Tidak Tidak Ya

Senyawa 76 3,38 Ya Tidak Tidak Tidak
Senyawa 77 3,17 Ya Tidak Tidak Ya

Senyawa 78 3,12 Ya Tidak Tidak Tidak
Senyawa 79 2,56 Ya Tidak Tidak Tidak
Senyawa 80 2,98 Ya Tidak Tidak Tidak
Senyawa 81 2,96 Ya Tidak Tidak Tidak
Senyawa 82 2,92 Ya Tidak Tidak Tidak
Senyawa 83 2,87 Ya Tidak Tidak Tidak
Senyawa 84 2,84 Ya Tidak Tidak Tidak

Tabel 22. Hasil Prediksi Profil Farmakokinetika Senyawa Golongan Steroid dari
ADMETLab 2.0.

Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi
Senyawa Caco HIA Fu VD BBB CYP CYP CYP Total
-2 (%) (%) 2C9 2D6 3A4 klirens
Senyawa 66 -466 >30 1,28 1,11 Tidak Tidak Tidak Ya 5,30
Senyawa 67 -463 >30 160 1,16 Ya Tidak Ya Ya 6,10
Senyawa 68 -457 >30 136 1,10 Ya Tidak Tidak Ya 7,82
Senyawa 69 -456 >30 2,09 105 VYa Tidak Ya Tidak 17,46
Senyawa70 -463 >30 1,72 157 Ya Tidak Ya Ya 6,45
Senyawa 7l -466 >30 166 1,35 Tidak Tidak Ya Ya 7,35
Senyawa 72 -463 >30 160 142 Tidak Tidak Ya Ya 1
Senyawa73 -461 >30 153 1,19 Ya Tidak Ya Ya 5,78
Senyawa 74 -4,73 >30 1,74 1,85 Ya Ya Tidak Tidak 15,75
Senyawa 75 -4,77 >30 12 1,11 Ya Ya Ya  Tidak 2,15
Senyawa 76 -494 >30 2,17 1,62 Tidak Tidak Tidak Ya 14,45
Senyawa 77 -483 >30 158 134 Ya Tidak Tidak Ya 17,22
Senyawa78 -470 >30 163 148 Ya Tidak Tidak Ya 17,39
Senyawa79 -483 >30 151 137 Ya Tidak Ya Ya 9,76
Senyawa 80 -469 >30 1,47 1,28 Tidak Ya Ya Ya 8,48
Senyawa 81 -468 >30 151 2,08 Ya Ya Ya Ya 4,89
Senyawa82 -480 >30 192 0,88 Ya Tidak Ya Ya 8,25
Senyawa 83 -4,67 >30 1,36 2,02 Ya Ya Ya Ya 6,72
Senyawa 84 -467 >30 136 209 Ya Tidak Ya Ya 8,75
Tabel 23. Hasil Prediksi Profil Farmakokinetika Senyawa Golongan Steroid dari
pkCSM.
psi Distribusi Metabolisme Ekskresi
OCT2
HIA  Fu CYP CYP Total
@ @) VP BBB ops  3a4  Kirens S“;ts"
e/ p694 0 007 -020 Tidak Ya 053  Tidak
A~ 553 0  -0,08 -0,23 Tidak Ya 0,67 Tidak
553 0  -0,08 -0,23 Tidak Ya 0,67 Tidak
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Senyawa 69 146 97,87 O 0,01 -0,11 Tidak Ya 0,57 Tidak
Senyawa70 129 96,41 O 0,9 0,81 Tidak Ya 0,62 Tidak
Senyawa 71 1,34 9751 O 0,13 -0,08 Tidak Ya 0,50 Tidak
Senyawa 72 1,34 9751 O 0,13 -0,08 Tidak Ya 0,50 Tidak
Senyawa 73 125 9442 0 0,05 -0,24 Tidak Ya 0,62 Tidak
Senyawa 74 1,21 93,72 0 0,38 0,76 Tidak Ya 0,60 Tidak
Senyawa 75 1,16 9558 0 0,0 0,13 Tidak Ya 0,86 Ya

Senyawa76 1,19 9836 0 -0,05 0,83 Tidak Ya 0,30 Tidak
Senyawa 77 122 9985 0 -098 0,86 Tidak Ya 0,30 Tidak
Senyawa78 1,38 9740 0 -045 0,83 Tidak Ya 0,35 Tidak
Senyawa79 135 9790 0 -0,13 -0,20 Tidak Ya 0,63 Tidak
Senyawa80 1,34 9555 0 -0,12 -0,10 Tidak Ya 0,70 Tidak
Senyawa81 1,37 9341 0 -0,71 0,77 Tidak Ya 0,75 Tidak
Senyawa 82 1,21 96,37 0 0,09 -0,34 Tidak Ya 0,62 Tidak
Senyawa83 1,38 97,78 0 -050 0,86 Tidak Ya 0,68 Tidak
Senyawa 84 1,21 9515 O 0,29 0,77 Tidak Ya 0,67 Tidak

Tabel 24. Hasil Prediksi Profil Toksisitas Senyawa Golongan Steroid.

Toksisitas
Senyawa
Tes Ames Genotoksik Non-genotoksik
Senyawa 66 Tidak Ya Tidak
Senyawa 67 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 68 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 69 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 70 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 71 Tidak Ya Tidak
Senyawa 72 Tidak Ya Tidak
Senyawa 73 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 74 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 75 Tidak Ya Tidak
Senyawa 76 Tidak Ya Tidak
Senyawa 77 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 78 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 79 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 80 Tidak Tidak Tidak
Senyawa 81 Ya Ya Tidak
Senyawa 82 Tidak Ya Tidak
Senyawa 83 Tidak Tidak Tidak
Senvawa 84 Tidak Tidak Tidak

.-,h
H.
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Lampiran 3. Dokumentasi Penelitian

Gambar 16. Proses prediksi drug-
likeness dari SwissADME

Gambar  18. Prediksi  profil
farmakokinetika dari pkCSM
T‘I i g = ae; TP P Uman,
2t e ¥ :
-]
[scrsaimony _ ca=aZ]
Gambar 20. Prediksi situs

metabolisme dari SMARTCyp
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1)

Gambar 17. llustrasi Boiled-egg
dari SwissADME

Gambar 19. Prediksi profil
farmakokinetika dari ADMETLab

2.0

Gambar 21. Prediksis toksisitas
dari Toxtree



