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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 

Penarikan kesimpulan 

Analisis hasil prediksi ADMET 
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Lampiran 2. Hasil penelitian  

 

2.1 Golongan Fenolik 

Tabel 1. Senyawa Golongan Fenolik dan Turunannya yang Terkandung Dalam 

Caulerpa sp. 

Senyawa 1 

 
(Scheuer dan Higa, 1987) 
 
SMILES: 
OCC1=CC(Br)=C(O)C(O)
=C1CC1=CC=C(O)C(Br)
=C1 
 

Senyawa 2 

 
 
(Tringali, 1997) 
 
SMILES: 
BrC(C=C1COC)=C(C(O
)=C1CC2=CC=C(C(Br)=
C2)O)O 

Senyawa 3 

 
(Tringali, 1997 
 
SMILES: 
OC1=CC=C(CC2=C(O)
C(O)=C(Br)C(CC3=CC(
Br)=C(O)C(O)=C3CC4=
CC=C(O)C(Br)=C4)=C2
CO)C=C1Br 

Senyawa 4 
 
 

(Tringali, 1997) 
 
SMILES: 
OC1=CC(CO)=CC(Br)=C
1O 

Senyawa 5 
 

 
(Tringali, 1997) 
 
SMILES: 
BrC1=CC(COC)=C(CC2
=CC(Br)=C(O)C(CC3=C
C(Br)=C(O)C(O)=C3CC
4=CC=C(O)C(Br)=C4)=
C2)C=C1O 

Senyawa 6 

 
(Tringali, 1997) 
 
SMILES: 
BrC1=C(OC)C(OC2=C(
Br)C=C(Br)C=C2)=CC(
Br)=C1 

Senyawa 7 
 

 
(Scheuer dan Higa, 1987) 
 
SMILES: 
OC1=CC(CO)=C(CC2=C
C(O)=C(O)C(Br)=C2)C(Br
)=C1O 

 

Tabel 2. Hasil Prediksi Drug-likeness Senyawa Golongan Fenolik dari SwissADME. 

Senyawa Lipinski Ghose Veber Egan Muegge 

Senyawa 1 Ya Ya Ya Ya Ya 

Senyawa 2 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, 

Senyawa NP Score Lipinski Pfizer GSK 
Golden 
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. 

Senyawa 

Absorpsi Distribusi Metabolisme 
Ekskr

esi 

Caco
-2 

HIA 
(%) 

Fu 
(%) 

VD BBB 
CYP
2C9 

CYP2
D6 

CYP3
A4 

Total 
klirens 

Senyawa 1 -4,91 >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 

Senyawa 3 -6,10 <30 0,64 0,48 Tidak Tidak Tidak Ya 2,37 

Senyawa 4 -4,55 >30 25,4 0,56 Tidak Tidak Tidak Tidak 9,83 

Senyawa 5 -6,05 <30 0,99 0,57 Tidak Tidak Tidak Ya 1,40 

Senyawa 6 -4,97 <30 5,11 2,53 Ya Ya Ya Tidak 0,96 

Senyawa 7 -5,27 >30 1,03 0,40 Tidak Tidak Tidak Tidak 5,65 

 
Tabel 5. Hasil Prediksi Profil Farmakokinetika Senyawa Golongan Fenolik dari 
pkCSM. 

Senyawa 

Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco
-2 

HIA 
(%) 

Fu 
(%) 

VD BBB 
CYP2

D6 
CYP
3A4 

Total 
kliren

s 

OCT2 
Subst

rat 

Senyawa 1 0,86 90,26 0,12 0,19 -1,16 Tidak Tidak -0,18 Tidak 

Senyawa 2 0,87 89,96 0,14 0,27 -1,11 Tidak Tidak -0,10 Tidak 

Senyawa 3 -0,16 77,03 0,31 -0,59 -2,21 Tidak Ya -0,80 Tidak 

Senyawa 4 1,12 90,27 0,56 0,05 -0,39 Tidak Tidak 0,07 Tidak 

Senyawa 5 0,09 93,19 0,29 -0,99 -1,87 Tidak Ya -0,80 Tidak 

Senyawa 6 1,03 91,68 0,01 0,29 0,24 Tidak Ya -0,13 Tidak 

Senyawa 7 0,35 74,30 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. 

Senyawa 
Toksisitas 

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 

 
(Yang et al. 2015) 
 
SMILES: 
COC(=O)C1=CC2=C(C(
=CC3=C1NC4=CC=CC
=C43)C(=O)OC)NC5=C
C=CC=C52 

Caulersin 

 
(Yang et al. 2015) 
 
SMILES: 
O=C1C2=C(C3=CC=CC
=C3N2[H])C=C(C(OC)=
O)C4=C1C5=CC=CC=C
5N4[H] 

Racemosin A 

 
(Yang et al. 2015) 
 
SMILES: 
O=C(C1=CC=CC=C1N/2)
C2=C(C(OC)=O)/C=C3C
4=C(NC/3=O)C=CC=C4 

Racemosin B 

 
(Yang et al. 2015) 
 
SMILES: 
O=C(OC)C1=CC2=C(C
3=C1NC4=C3C=CC=C4
)NC5=CC=CC=C52 

Racemosin C 

 
(Yang et al. 2015) 
 
SMILES: 
O=C1C2=C(C3=CC=CC
=C3N2)/C=C(C(OC)=O)
\C4=C(C(C=CC=C5)=C
5N4)[C@@H]1O 

Senyawa 8 

 
(Scheuer dan Higa, 1987) 
 
SMILES: 
CCC/CC=C/COC(CCC1=
CCC(NC1=O)=O)=O 

Senyawa 9 

 
(Yang et al. 2015) 
 

Senyawa 10 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 

Senyawa 11 

 
(Faulkner, 2000) 
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SMILES: 
CCC1=C(C2=NC1=CC3
=C(C4=C(C(C(=C5C(C(
C(=CC6=NC(=C2)C(=C
6C)C=C)N5)C)CCC(=O)
OCC=CCCCCCCCCCC
CCCCCCC)C4=N3)C(=
O)OC)O)C)C 
 

 
SMILES: 
CCC1=C2C=C3C(=C4C
(=O)C(C(=C5C(C(C(=C
C6=NC(=CC(=N2)C1=C
O)C(=C6C)C=C)N5)C)C
CC(=O)OCC=CCCCCC
CCCCCCCCCCCC)C4=
N3)C(=O)OC)C 

SMILES: 
CCN(C1=NC(NCCCC#N)
=NC(OC)=N1)[H] 

Senyawa 12 

 
(Faulkner, 1995) 
 
SMIILES: 
CC(/C=CC/CO)NC1=N
C(O)=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. 

Senyawa NP Score Lipinski Pfizer GSK 
Golden 
Triangle 

Caulerpin 0,48 Ya Ya Tidak Ya 

Caulersin 0,20 Ya Tidak Tidak Ya 

Racemosin A 0,14 Ya Ya Ya Ya 

Racemosin B 0,19 Ya Tidak Tidak Ya 

Racemosin C 0,73 Ya Ya Ya Ya 

Senyawa 8 1,15 Ya Ya Ya Ya 

Senyawa 9 0,87 Tidak Ya Tidak Tidak 

Senyawa 10 0,88 Tidak Ya Tidak Tidak 

Senyawa 11 1,13 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. 

Senyawa 

Absorpsi Distribusi Metabolisme 
Ekskr

esi 

Caco
-2 

HIA 
(%) 

Fu 
(%) 

VD BBB 
CYP
2C9 

CYP
2D6 

CYP
3A4 

Total 
kliren

s 

Caulerpin -6,01 >30 1,06 0,06 Tidak Ya Ya Ya 3,87 

Caulersin -5,26 >30 4,12 0,51 Ya Ya Ya Ya 2,84 

Racemosin A -5,04 >30 1,22 0,42 Tidak Ya Tidak Ya 1,09 

Racemosin B -5,29 >30 2,83 0,41 Ya Ya Ya Tidak 3,77 

Racemosin C -5,38 >30 1,72 0,26 Ya Ya Ya Ya 4,56 

Senyawa 8 -4,64 >30 10,28 0,51 Ya Tidak Tidak Tidak 6,71 

Senyawa 9 -5,33 >30 1,05 5,31 Tidak Tidak Tidak Ya 0,45 

Senyawa 10 -5,28 >30 0,73 4,01 Tidak Tidak Tidak Ya 0,44 

Senyawa 11 -4,91 <30 24,01 1,36 Tidak Tidak Ya Tidak 8,73 

Senyawa 12 -5,43 >30 21,13 0,69 Tidak Tidak Tidak Tidak 9,47 

 
Tabel 11. Hasil Prediksi Profil Farmakokinetika Senyawa Golongan Alkaloid dari 
pkCSM. 

Senyawa 

Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco
-2 

HIA 
(%) 

Fu 
(%) 

VD BBB 
CYP
2D6 

CYP
3A4 

Total 
kliren

s 

OCT
2 

Subs
trat 

Caulerpin 0,97 96,25 0,03 -0,36 0,17 Tidak Ya 0,80 Tidak 

Caulersin 0,66 96,28 0,08 -0,63 -0,03 Tidak Ya 0,76 Tidak 

Racemosin A 1,12 93,93 0,03 0,06 -0,04 Tidak Ya 0,13 Tidak 

Racemosin B 1,24 96,6 0,06 -1,17 0,04 Tidak Ya 0,93 Tidak 

Racemosin C 0,15 95,5 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. 

Senyawa 
Toksisitas 

Tes Ames Genotoksik Non-genotoksik 

Caulerpin Tidak Ya Ya 

Caulersin Ya Ya Ya 

Racemosin A Tidak Ya Tidak 

Racemosin B Ya Ya Ya 

Racemosin C 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 

 
(Yang et al. 2015) 
 
SMILES: 
CC(=CC#C/C(=C/C[C@
@H](/C(=C\OC(=O)C)/C
=C/OC(=O)C)OC(=O)C)
/C)C 

Senyawa 13 

 
(Faulkner, 1992) 
 
SMILES: 
C\C=C\COC(C=C)C1=C
C=CC=C1 

Senyawa 14 

 
(Faulkner, 1992) 
 
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
C=C1 

Senyawa 16 

 
(Yang et al., 2015) 
 
SMILES: 
O=C1C=CC[C@@H](C
C[C@H]CCCC[C@H]C
CCCCCC)O1 

Senyawa 17 

 
(Yang et al., 2015) 
 
SMILES: 
O=C1C=CC[C@H](CC[C
@H]CCCC[C@H]CCCCC
CC)O1 

Senyawa 18 

 
(Yang et al., 2015) 
 
SMILES: 
C[C@H](CCC[C@H]CC
CCCCC)CCCC1=CC(O
C1O)=O 

Senyawa 19 

 
(Yang et al., 2015) 
 
SMILES: 
OC/C=CC/CCC[C@H]C
CCC[C@H]CCCCCCC 

Senyawa 20 

 
(Yang et al., 2015) 
 
SMILES: 
CC(OC/C=CC/CCC[C@H
]CCCC[C@H]CCCCCCC)
=O 

Senyawa 21 

 
(Yang et al., 2015) 
 
SMILES: 
C[C@H](CCC[C@H]CC

Senyawa 22 

 
(Yang et al., 2015) 
 
SMILES: 
CC1=CC(OC2=CCCC=
C(OC(CCC[C@H]CCC

Senyawa 23 

 
(Yang et al., 2015) 
 
SMILES: 
CC1=CCC(CC=C(CC[C
@]C(O)CCC[C@H]CCCC
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CCCCC)CCC[C@@]1C
CCC2([C@](O)(CC=O)
CC=CCC2=O)O1 

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

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

Senyawa 24 

 
(Yang et al., 2015) 
 
SMILES: 
C[C@H](CCC[C@H]CC
CCCCC)CCC[C@]1CC
C([C@]2(O)C(CC=CCC
3=O)=O)[C@@]23O1 

Senyawa 25 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
[C@@H]1(CCCC=CCC\
C(=C/OCC=O)C=COCC
=O)C(=CCCC1CC)C 

Senyawa 26 

 
(Scheuer dan Higa, 1987) 
 
SMILES: 
C([H])(=O)C=C(CCC=CC
CC[C@@H]1C(=CCCC1
CC)C)C([H])=O 

Senyawa 27 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
[C@@H]1(CCCC=CCC
C(COCC=O)=CCOCC=
O)C(=CCCC1CC)C 

Senyawa 28 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
C([H])(=O)C(CCC=CCC
C[C@@H]1C(=CCCC1
CC)C)=CCOCC=O 

Senyawa 29 

 
(Scheuer dan Higa, 1987) 
 
SMILES: 
CC(=O)O\C=C\C(\CC[C
@@H]1CC=CCC2CCCC
CC[C@@]12C)=C\OCC=
O 

Senyawa 30 

 
(Guerriero et al., 1992) 
 
SMILES: 
CCCCCC\CC=C\CC\CC
=C\CC\C(=C/OCC=O)\C
=C\OCC=O 

Senyawa 31 

 
(Guerriero et al., 1992) 
 
SMILES: 
CCC=CCCCC=CCCCC
=CCC\C(=C/OCC=O)C=
COCC=O 

Senyawa 32 

 
(Guerriero et al., 1992) 
 
SMILES: 
C([H])(=O)C=C(CCC=CC
CCC=CCCCC=CCC)C([H
])=O 

Senyawa 33 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
[C@@H]1(CCCC=CCC
C(COCC=O)=CCOCC=
O)C(=CCCC1CC)C  

Senyawa 34 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
C([H])(=O)C(CCC=CCC
C[C@@H]1C(=CCCC1
CC)C)(COCC=O)C=CO

Senyawa 35 

 
(Guerriero et al., 1992) 
 
SMILES: 
C([H])(=O)C=C(CCC=CC
CCC=CCCCC=CCC)CO
CC=O 
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CC=O 

Senyawa 36 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
C([H])(C=C(COCC=O)C
CC=C(CC[C@@H]1C(=
CCCC1CC)C)C)=O 

Senyawa 37 

 
(Guerriero et al., 1992) 
 
SMILES: 
C([H])(=O)C(CCC=CCC
CC=CCCCC=CCC)(OC
C=O)C=COCC=O 

Senyawa 38 

 
(Scheuer dan Higa, 1987) 
 
SMILES: 
CCC=CCCCC=CCC\C(C
=COCC=O)=C/OCC=O 

Senyawa 39 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
C/C(CCCCCC)=C\CC/C
C=C/CCC(/C=C/OCC=
O)=C\OCC=O 

Senyawa 40 

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

Senyawa 42 

 
(Guerriero et al., 1992) 
 
SMILES: 
[H][C@](C/C=C(C#C/C=
CC\C)\C)(OCC=O)/C(C
C([H])=O)=C\OCC=O 

Senyawa 43 

 
(Guerriero et al., 1992) 
 
SMILES: 
CC(C#CC=CCC)=CCC
=C(CC([H])=O)C([H])=O 

Senyawa 44 

 
(Guerriero et al., 1992) 
 
SMILES: 
CC(=CC#CC(=CCC(C1=
COC=C1)OC(=O)C)C)C 

Senyawa 45 

 
(Guerriero et al., 1992) 
 
SMILES: 
CC(=CC#CC(=CC[C@
@H](C(=CC=O)COC(=
O)C)OC(=O)C)C)C 

Senyawa 46 

 
(Guerriero et al., 1992) 
 
SMILES: 
C/C(=C\C[C@@H](/C(=
C\OC(=O)C)/C=C/OC(=
O)C)OC(=O)C)/C#C/C=
C(\C)/C=O 

Senyawa 47 

 
(Guerriero et al., 1992) 
 
SMILES: 
CC(=CC#CC(=CC[C@@
H](C(=CC(OC(=O)C)OC(
=O)C)C=O)OC(=O)C)C)C 

Senyawa 48 Senyawa 49 Senyawa 50 
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(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
C1C(C(C(CC1)CC)CC\
C(=C/OCC=O)C=COCC
=O)=C 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
C1=C(C(C(CC1)CC)CC\
C(=C/OCC=O)C=COCC
=O)C 

 
(Scheuer dan Higa, 1987) 
 
SMILES: 
CC1(C)C(CCC2=CC(O)O
C2)C(CCC1)=C 

Senyawa 51 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
C1C(C(C(CC1)(C)C)CC
C(CC(=O)[H])=CCC(=O
)[H])=C 

Senyawa 52 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
C1=C(C(C(CC1)CC)CC
C(CC(=O)[H])=CCOCC
=O)C 

Senyawa 53 

 
(Scheuer dan Higa, 1987) 
 
SMILES: 
C1=C(C(C(CC1)CC)CC(\
C(=C\OCC=O)C=COCC=
O)OCC=O)C 

Senyawa 54 

  
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
[H]C(=O)\C(=C\CC1CC
=CCCC1CC)\C=C\OCC
=O 

Senyawa 55 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
C1CCC(C(C1=C)CC(\C(
=C\OCC=O)C=COCC=
O)OCC=O)CC 

Senyawa 56 

 
(Scheuer dan Higa, 1987) 
 
SMILES: 
C1CCC(C(=C1C)CC\C(=
C\OCC=O)C=COCC=O)C
C 

Senyawa 57 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
[H]C(=O)C(\CCOCC=O)

Senyawa 58 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
[H]C(=O)C(\CCOCC=O)
=C\CC1C(=C)CCCC1C

Senyawa 59 

 
(Scheuer dan Higa, 1987) 
 
SMILES: 
CC(=O)OC=C\C(CCCCC
=CCC1CCCCCC[C@]1C
O)=C\OCC=O 
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=C\CC1CC=CCCC1CC C 

Senyawa 60 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
CC(=O)O\C=C\C(\CC[C
@@H]1CC=CCC2CCC
CCC[C@@]12C)=C\OC
C=O 
 

Senyawa 61 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
CCC=CCCCC=CCCCC
=CCCC=CCCCC=CCC
C[C@H](O)CC=C 

Senyawa 62 

 
(Scheuer dan Higa, 1987) 
 
SMILES: 
CC(=CCCC(=CCCC(=CC
CC1C(O1)CCCC=CCCC
C=CCC)C)C)C 

Senyawa 63 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
CCC(CCCCCCCCC(O)
=O)=O 

Senyawa 64 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
CC(=CCCC(=COC(=O)
C)C=COC(=O)C)CCC=
CCCC(=O)CC(=COC(=
O)C)COC(=O)C 

Senyawa 65 

 
(Rochfort et al., 1996) 
 
SMILES: 
CCCCCC1=C(/C=C/C(O)
CCCCC(O)=O)CC2C1CC
=CC2 

 
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 

Senyawa 21 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak 

Senyawa 22 Tidak  Tidak Tidak Tidak Tidak 

Senyawa 23 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak 

Senyawa 24 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak 

Senyawa 25 Ya Tidak Tidak Tidak Tidak 

Senyawa 26 Ya Ya Ya Ya Ya 

Senyawa 27 Ya 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 
ADMETLab 2.0. 

Senyawa NP Score Lipinski Pfizer GSK 
Golden 
Triangle 

Caulerpenin 1,39 Ya Ya Ya Ya 

Senyawa 13 1,01 Ya Ya Ya Tidak 

Senyawa 14 0,64 Ya Tidak  Ya Ya 

Senyawa 15 0,46 Ya Tidak  Ya Ya 

Senyawa 16 1,58 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 

Senyawa 56 1,77 Ya Tidak  Tidak  Ya 

Senyawa 57 2,63 Ya Tidak  Ya Ya 

Senyawa 58 2,68 Ya Tidak  Ya Ya 

Senyawa 59 2,17 Ya Tidak  Tidak  Ya 

Senyawa 60 2,36 Ya Tidak  Tidak  Ya 

Senyawa 61 1,72 Ya Tidak  Tidak  Tidak  

Senyawa 62 1,89 Ya Tidak  Tidak  Tidak  

Senyawa 63 0,86 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. 

Senyawa 

Absorpsi Distribusi Metabolisme 
Ekskr

esi 

Caco
-2 

HIA 
(%) 

Fu 
(%) 

VD BBB 
CYP
2C9 

CYP
2D6 

CYP
3A4 

Total 
kliren

s 

Caulerpenin -4,76 >30 18,22 1,54 Ya Ya Ya Ya 3,01 

Senyawa 13 -4,28 >30 2,23 0,85 Tidak Ya Ya Tidak 3,63 

Senyawa 14 -4,69 >30 2,14 0,60 Ya Ya Ya Tidak 5,57 

Senyawa 15 -4,76 >30 2,09 0,54 Ya Ya Ya Tidak 6,94 

Senyawa 16 -4,62 >30 2,47 1,62 Ya Ya Tidak Tidak 2,82 

Senyawa 17 -4,62 >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 -4,51 >30 2,23 2,29 Tidak Tidak Tidak Tidak 5,65 

Senyawa 20 -4,71 >30 2,55 1,56 Ya Ya Tidak Tidak 4,04 

Senyawa 21 -4,78 >30 2,19 1,30 Ya Tidak Tidak Ya 8,30 

Senyawa 22 -5,77 >30 2,99 5,98 Ya Ya Ya Tidak 7,50 

Senyawa 23 -4,75 >30 1,85 2,09 Tidak Ya Tidak Tidak 4,73 

Senyawa 24 -4,81 >30 3,07 1,87 Ya Tidak Tidak Tidak 6,21 

Senyawa 25 -4,83 >30 9,55 1,20 Ya Tidak Tidak Tidak 2,57 

Senyawa 26 -4,54 >30 3,74 2,86 Tidak Ya Ya Tidak 2,18 

Senyawa 27 -4,53 >30 3,92 2,32 Tidak Ya Ya Tidak 3,98 

Senyawa 28 -4,55 >30 3,69 2,04 Tidak Ya Ya Tidak 3,28 

Senyawa 29 -4,69 >30 15,75 1,02 Ya Ya Tidak Tidak 2,21 

Senyawa 30 -4,78 >30 13,33 0,88 Ya Ya Tidak Tidak 2,47 

Senyawa 31 -4,84 >30 16,06 0,96 Ya Ya Tidak Tidak 2,48 

Senyawa 32 -4,57 >30 5,18 4,62 Tidak Ya Tidak Tidak 2,58 

Senyawa 33 -4,53 >30 3,92 2,32 Tidak Ya Tidak Tidak 3,98 

Senyawa 34 -4,73 >30 17,15 1,68 Ya Tidak Tidak Tidak 3,16 

Senyawa 35 -4,57 >30 4,64 5,56 Ya Ya Tidak Tidak 2,09 

Senyawa 36 -4,54 >30 3,97 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 1,73 Ya Ya Ya Tidak 5,72 

Senyawa 41 -4,55 >30 15,85 1,69 Ya Tidak Tidak Tidak 2,95 

Senyawa 42 -4,53 >30 16,55 1,66 Ya Tidak Tidak Tidak 3,28 

Senyawa 43 -4,48 >30 9,07 1,73 Ya Ya Ya Tidak 4,74 

Senyawa 44 -4,30 >30 2,29 3,69 Ya Ya Ya Ya 7,63 

Senyawa 45 -4,52 >30 16,03 2,35 Ya Tidak Ya Tidak 2,74 

Senyawa 46 -4,58 >30 17,56 1,39 Tidak Tidak Tidak Tidak 1,93 

Senyawa 47 -4,51 >30 24,94 2,46 Ya Tidak Tidak Tidak 2,60 

Senyawa 48 -4,80 >30 40,23 0,74 Ya Tidak Tidak Tidak 2,37 

Senyawa 49 -4,78 >30 24,74 1,02 Ya Tidak Tidak Tidak 2,45 
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Senyawa 50 -4,58 >30 16,28 1,47 Ya Ya Ya Tidak 5,26 

Senyawa 51 -4,54 >30 20,65 1,21 Tidak Ya Ya Tidak 5,01 

Senyawa 52 -4,49 >30 23,64 1,91 Ya Ya Tidak Tidak 5,76 

Senyawa 53 -4,83 >30 33,76 1,01 Ya Tidak Tidak Tidak 2,36 

Senyawa 54 -4,54 >30 21,30 1,66 Ya Ya Ya Tidak 2,31 

Senyawa 55 -4,82 >30 44,51 0,81 Ya Tidak Tidak Tidak 2,34 

Senyawa 56 -4,77 >30 12,32 1,35 Ya Tidak Tidak Tidak 2,75 

Senyawa 57 -4,52 >30 12,66 1,54 Ya Ya Ya Tidak 4,88 

Senyawa 58 -4,56 >30 35,09 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 15,76 1,02 Ya Ya Tidak Tidak 2,21 

Senyawa 61 -4,70 >30 5,11 8,11 Tidak Ya Tidak Tidak 11,85 

Senyawa 62 -4,68 >30 4,63 8,91 Tidak Ya Tidak Tidak 18,74 

Senyawa 63 -4,92 >30 9,45 0,29 Ya Ya Tidak Tidak 4,65 

Senyawa 64 -4,89 >30 25,49 1,25 Ya Tidak Tidak Tidak 1,88 

Senyawa 65 -4,81 >30 0,91 0,48 Tidak Ya Ya Tidak 3,83 

 

Tabel 17. Hasil Prediksi Profil Farmakokinetika Senyawa Golongan Terpenoid dari 
pkCSM. 

Senyawa 

Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Cac
o-2 

HIA 
(%) 

Fu 
(%) 

VD BBB 
CYP
2D6 

CYP
3A4 

Total 
klirens 

OCT2 
Subst

rat 

Caulerpenin 1,28 96,52 0,22 -0,35 -0,68 Tidak Tidak 1,83 Ya 

Senyawa 13 1,63 95,53 0,20 0,47 0,68 Tidak Tidak 0,37 Tidak 

Senyawa 14 1,56 94,82 0 0,57 0,78 Tidak Ya 0,26 Tidak 

Senyawa 15 1,68 95,47 0 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 1,51 91,61 0,06 0,12 0,16 Tidak Ya 1,44 Tidak 

Senyawa 19 1,52 91,9 0 0,47 0,81 Tidak Ya 1,68 Tidak 

Senyawa 20 1,20 94,25 0 0,30 0,75 Tidak Ya 1,68 Tidak 

Senyawa 21 0,62 91,4 0 0,03 -0,04 Tidak Ya 0,94 Tidak 

Senyawa 22 1,48 94,11 0 0,62 0,98 Tidak Ya 0,26 Tidak 

Senyawa 23 1,16 93,16 0 -0,11 -0,58 Tidak Ya 1,15 Tidak 

Senyawa 24 0,60 92,69 0 0,12 0,48 Tidak Ya 0,73 Tidak 

Senyawa 25 1,14 93,91 0,03 0,11 0,11 Tidak Ya 1,46 Ya 

Senyawa 26 1,37 95,81 0,08 0,26 0,18 Tidak Ya 1,58 Ya 

Senyawa 27 1,13 95 0,05 0,11 0,07 Tidak Ya 1,48 Ya 

Senyawa 28 1,36 96 0,06 0,16 0,08 Tidak Ya 1,53 Ya 

Senyawa 29 1,20 95,71 0 0,07 -0,07 Tidak Ya 0,86 Tidak 

Senyawa 30 1,15 93,32 0 -0,06 -0,12 Tidak Ya 1,85 Tidak 

Senyawa 31 1,16 94,1 0 -0,02 -0,06 Tidak Ya 1,92 Tidak 

Senyawa 32 1,38 95,71 0,02 0,13 0,01 Tidak Ya 2,03 Tidak 

Senyawa 33 1,13 94,99 0,05 0,11 0,07 Tidak Ya 1,48 Ya 

Senyawa 34 0,82 95,95 0,06 -0,06 -0,55 Tidak Ya 1,14 Ya 
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Senyawa 35 1,37 95,40 0,01 0,01 -0,05 Tidak Ya 1,98 Tidak 

Senyawa 36 1,17 95,18 0,05 0,18 -0,06 Tidak Ya 1,52 Ya 

Senyawa 37 0,75 95,82 0,02 -0,26 -0,63 Tidak Ya 1,95 Tidak 

Senyawa 38 1,51 94,45 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 

Senyawa 40 1,52 97,96 0,30 -0,01 0,28 Tidak Tidak 1,51 Ya 

Senyawa 41 1,10 97,23 0,23 -0,47 -0,71 Tidak Ya 1,81 Ya 

Senyawa 42 0,99 97,98 0,25 -0,39 -0,46 Tidak Ya 1,76 Ya 

Senyawa 43 1,64 97,55 0,24 0,09 0,23 Tidak Tidak 0,57 Tidak 

Senyawa 44 1,80 95,48 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 81,94 0,25 -0,41 -0,91 Tidak Ya 1,88 Tidak 

Senyawa 48 1,43 94,31 0,15 -0,06 0,22 Tidak Ya 1,37 Tidak 

Senyawa 49 1,43 94,80 0,24 0,01 0,21 Tidak Ya 1,36 Tidak 

Senyawa 50 1,43 95,14 0,22 0,31 0,59 Tidak Ya 1,15 Tidak 

Senyawa 51 1,44 96,54 0,12 0,21 -0,12 Tidak Ya 1,4 Ya 

Senyawa 52 1,50 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 

Senyawa 54 1,40 95,83 0,28 0,05 0,25 Tidak Tidak 1,45 Ya 

Senyawa 55 0,88 95,78 0,20 -0,30 -0,70 Tidak Ya 1,41 Ya 

Senyawa 56 1,44 94,47 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 94,58 0,32 -0,75 0,20 Tidak Tidak 1,7 Tidak 

Senyawa 64 0,73 74,41 0,13 -0,54 -1,55 Tidak Ya 2 Ya 

Senyawa 65 1,30 93,65 0,11 -0,85 -0,50 Tidak Ya 1,55 Tidak 

 
Tabel 18. Hasil Prediksi Profil Toksisitas Senyawa Golongan Terpenoid. 

Senyawa 
Toksisitas 

Tes Ames Genotoksik Non-genotoksik 

Caulerpenin Tidak Ya Tidak 

Senyawa 13 Tidak Ya Tidak 

Senyawa 14 Tidak Ya Tidak 

Senyawa 15 Tidak Ya Ya 

Senyawa 16 Tidak Tidak Tidak 

Senyawa 17 Tidak Tidak Tidak 

Senyawa 18 Tidak Tidak Tidak 

Senyawa 19 Tidak Ya Tidak 

Senyawa 20 Tidak Ya Tidak 

Senyawa 21 Tidak Ya Tidak 

Senyawa 22 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 

Senyawa 62 Tidak Ya Ya 

Senyawa 63 Tidak Tidak Tidak 

Senyawa 64 Tidak Ya Ya 

Senyawa 65 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 

 
(Yang et al. 2015) 
 
SMILES: 
[H][C@@]1(CC[C@@]2
([H])[C@]3([H])CC=C4C
[C@@H](O)CC[C@]4C[
C@@]3([H])CC[C@]12
C)[C@H]CC\C=C(/CCC
)CC=O 

Senyawa 67 

 
(Yang et al. 2015) 
 
SMILES: 
[H][C@@]1(CC[C@@]2
([H])[C@]3([H])CC=C4C
[C@@H](O)CC[C@]4C[
C@@]3([H])CC[C@]12
C)[C@H]CCC[C@](O)(
C=C)CCC 

Senyawa 68 

 
(Yang et al. 2015) 
 
SMILES: 
[H][C@@]1(CC[C@@]2([
H])[C@]3([H])CC=C4C[C
@@H](O)CC[C@]4C[C@
@]3([H])CC[C@]12C)[C
@H]CCC[C@@](O)(C=C
)CCC 

Senyawa 69 

 
(Yang et al. 2015) 
 
SMILES: 
[H][C@@]1(CC[C@@]2
([H])[C@]3([H])CC=C4C
[C@@H](O)CC[C@]4C[
C@@]3([H])CC[C@]12
C)[C@H]C\C=C\C(=O)C
CC 

Senyawa 70 

 
(Yang et al. 2015) 
 
SMILES: 
[H][C@@]1(CC[C@@]2
([H])[C@]3([H])CC=C4C
[C@@H](O)CC[C@]4C[
C@@]3([H])CC[C@]12
C)[C@H]CCC\C(=C/C)
CCC 

Senyawa 71 

 
(Yang et al. 2015) 
 
SMILES: 
[H][C@@]1(CC[C@@]2([
H])[C@]3([H])CC=C4C[C
@@H](O)CC[C@]4C[C@
@]3([H])CC[C@]12C)[C
@H]CCC[C@@]1(O[C@
H]1C)CCC 

Senyawa 72 

 
(Yang et al. 2015) 
 
SMILES: 
[H][C@@]1(CC[C@@]2
([H])[C@]3([H])CC=C4C
[C@@H](O)CC[C@]4C[
C@@]3([H])CC[C@]12
C)[C@H]CCC[C@]1(O[
C@@H]1C)CCC 

Senyawa 73 

 
(Yang et al. 2015) 
 
SMILES: 
[H][C@@]1(CC[C@@]2
([H])[C@]3([H])CC=C4C
[C@@H](O)CC[C@]4C[
C@@]3([H])CC[C@]12
C)[C@H]CC\C=C(/CCC
)CCO 

Senyawa 74 

 
(Rochfort et al., 1996) 
 
SMILES: 
CCCCCCCCC1CCC2C1(
CCC3C2CC=C4C3(CCC(
C4)O)C)C 

Senyawa 75 Senyawa 76 Senyawa 77 
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(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
[H]C1(CC\C(=C/OCC=O
)\C=C\OCC=O)CC=CC[
C@]2([H])CCCCCC[C@
@]12C 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987) 
 
SMILES: 
C[C@@]12[C@](CC[C
@@H]2[C@@H](CC(/C
=CC/C)=O)C)CC3CC[C
@@]4([H])CC=CCC[C
@]4(C5)[C@]35CC1 

 
(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)=O 

Senyawa 78 

 
(Scheuer dan Higa, 
1987)  
 
SMILES: 
C[C@]12[C@]C(C3CC[
C@]4(CC=CCC[C@@]
45C[C@]53CC2)[H])CC
[C@H]1CCCC(O)CCCC 
 

Senyawa 79 

 
(Rochfort et al., 1996) 
 
SMILES: 
O=C1CC[C@@]2CC([C
@H](O)CC3C2CC[C@
@]4CC3CCC4[C@H]C
CC[C@H](CC)CC=C)=
C1 

Senyawa 80 

 
(Rochfort et al., 1996) 
 
SMILES: 
CC[C@@H](CC[C@@H]
CC1CCC2C3C[C@@H](
O)C4=C[C@@H](O)CC[
C@]4CC3CC[C@]12C)C
C=C 

Senyawa 81 

 
(Rochfort et al., 1996) 
 
SMILES: 
CC[C@H](CC=C)CC[C
@H](C1CCC2C3[C@]([
H])(OO)C=C4CCCC[C
@@]4(C3CC[C@]12C)
C)C 

Senyawa 82 

 
(Rochfort et al., 1996) 
 
SMILES: 
C[C@H](CC[C@H](CC)
CC=C)C1CCC2C3C(C=
C4C[C@@H](O)CC[C
@@]4(C3CC[C@@]21
C)C)=O 

Senyawa 83 

 
(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 

Senyawa 84 
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(Rochfort et al., 1996) 
 
SMILES: 
C[C@H](CC[C@H](CC)
CC=C)C1CCC2C3CC=
C4C[C@@H](O)CC[C
@@]4(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 
Golden 
Triangle 

Senyawa 66 2,59 Ya Tidak  Tidak  Tidak  

Senyawa 67 2,77 Ya Tidak  Tidak  Tidak  

Senyawa 68 2,77 Ya Tidak  Tidak  Tidak  

Senyawa 69 2,55 Ya Tidak  Tidak  Ya 

Senyawa 70 2,90 Ya Tidak  Tidak  Tidak  

Senyawa 71 2,50 Ya Tidak  Tidak  Tidak  

Senyawa 72 2,50 Ya Tidak  Tidak  Tidak  

Senyawa 73 2,55 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. 

Senyawa 
Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco
-2 

HIA 
(%) 

Fu 
(%) 

VD BBB 
CYP
2C9 

CYP
2D6 

CYP
3A4 

Total 
klirens 

Senyawa 66 -4,66 >30 1,28 1,11 Tidak Tidak Tidak Ya 5,30 

Senyawa 67 -4,63 >30 1,60 1,16 Ya Tidak Ya Ya 6,10 

Senyawa 68 -4,57 >30 1,36 1,10 Ya Tidak Tidak Ya 7,82 

Senyawa 69 -4,56 >30 2,09 1,05 Ya Tidak Ya Tidak 17,46 

Senyawa 70 -4,63 >30 1,72 1,57 Ya Tidak Ya Ya 6,45 

Senyawa 71 -4,66 >30 1,66 1,35 Tidak Tidak Ya Ya 7,35 

Senyawa 72 -4,63 >30 1,60 1,42 Tidak Tidak Ya Ya 1 

Senyawa 73 -4,61 >30 1,53 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 -4,94 >30 2,17 1,62 Tidak Tidak Tidak Ya 14,45 

Senyawa 77 -4,83 >30 1,58 1,34 Ya Tidak Tidak Ya 17,22 

Senyawa 78 -4,70 >30 1,63 1,48 Ya Tidak Tidak Ya 17,39 

Senyawa 79 -4,83 >30 1,51 1,37 Ya Tidak Ya Ya 9,76 

Senyawa 80 -4,69 >30 1,47 1,28 Tidak Ya Ya Ya 8,48 

Senyawa 81 -4,68 >30 1,51 2,08 Ya Ya Ya Ya 4,89 

Senyawa 82 -4,80 >30 1,92 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 -4,67 >30 1,36 2,09 Ya Tidak Ya Ya 8,75 

 
Tabel 23. Hasil Prediksi Profil Farmakokinetika Senyawa Golongan Steroid dari 
pkCSM. 

Senyawa 

Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Cac
o-2 

HIA 
(%) 

Fu 
(%) 

VD BBB 
CYP
2D6 

CYP
3A4 

Total 
klirens 

OCT2 
Substr

at 

Senyawa 66 1,26 96,94 0 0,07 -0,20 Tidak Ya 0,53 Tidak 

Senyawa 67 1,43 95,53 0 -0,08 -0,23 Tidak Ya 0,67 Tidak 

Senyawa 68 1,43 95,53 0 -0,08 -0,23 Tidak Ya 0,67 Tidak 
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Senyawa 69 1,46 97,87 0 0,01 -0,11 Tidak Ya 0,57 Tidak 

Senyawa 70 1,29 96,41 0 0,19 0,81 Tidak Ya 0,62 Tidak 

Senyawa 71 1,34 97,51 0 0,13 -0,08 Tidak Ya 0,50 Tidak 

Senyawa 72 1,34 97,51 0 0,13 -0,08 Tidak Ya 0,50 Tidak 

Senyawa 73 1,25 94,42 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 95,58 0 0,10 0,13 Tidak Ya 0,86 Ya 

Senyawa 76 1,19 98,36 0 -0,05 0,83 Tidak Ya 0,30 Tidak 

Senyawa 77 1,22 99,85 0 -0,98 0,86 Tidak Ya 0,30 Tidak 

Senyawa 78 1,38 97,40 0 -0,45 0,83 Tidak Ya 0,35 Tidak 

Senyawa 79 1,35 97,90 0 -0,13 -0,20 Tidak Ya 0,63 Tidak 

Senyawa 80 1,34 95,55 0 -0,12 -0,10 Tidak Ya 0,70 Tidak 

Senyawa 81 1,37 93,41 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 

Senyawa 83 1,38 97,78 0 -0,50 0,86 Tidak Ya 0,68 Tidak 

Senyawa 84 1,21 95,15 0 0,29 0,77 Tidak Ya 0,67 Tidak 

 
Tabel 24. Hasil Prediksi Profil Toksisitas Senyawa Golongan Steroid. 

Senyawa 
Toksisitas 

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 

Senyawa 84 Tidak Tidak Tidak 
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Lampiran 3. Dokumentasi Penelitian 

           
 

 

 

           
 

 

 

             
 

 

 

 

        
 
 

Gambar 16. Proses prediksi drug-

likeness dari SwissADME  
Gambar 17. Ilustrasi Boiled-egg 
dari SwissADME 

 

Gambar 18. Prediksi profil 
farmakokinetika dari pkCSM 

 

Gambar 19. Prediksi profil 
farmakokinetika dari ADMETLab 
2.0

 

 

Gambar 20. Prediksi situs 
metabolisme dari SMARTCyp  

 

Gambar 21. Prediksis toksisitas 
dari Toxtree 

 
 


