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ALUR PENELITIAN

Penyiapan struktur reseptor

Penyiapan struktur ligan

Pengunduhan reseptor dari
situs protein data bank
Output: IHW9.pdb dan

2P54.pdb

Pengunduhan ligan dari situs
pubchem (.sdf)

Pemisahan reseptor dari
molekul air dan ligan dengan
Discovery Studio Visualizer

Konversi struktur dengan
program Discovery Studio
Visualizer
Output: ligan.pdb

Optimasi reseptor
menggunakan autodock tools
Output: 1HW9.pdbqt dan
2P54.pdbqt

Optimasi ligan
Output: ligan.pdbqt

Penambatan molekul menggunakan autodock tools

Analisis dan visualisasi penambatan molekul
Output: Nilai RMSD (Validasi), nilai energi bebas dan nilai KI

Gambar 11.1 Alur Penelitian Penambatan Molekul
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http://www.scfbio-
iitd.res.in/software/drugdesign/lipins

Menginput file .pdb

Submit

Gambar 11.2 Analisis Lipinski Rule of Five

http://preadmet.bmdrc.kr

Menggambar struktur molekul 2D

Submit

Gambar 11.3 Analisis Pre-ADME dan Toksisitas
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STRUKTUR 3D MAKROMOLEKUL

Gambar 111.2 Reseptor PPARa dengan PDB ID 2P54
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STRUKTUR 2D LIGAN ALAMI
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STRUKTUR 2D LIGAN UJI

Gambar 111.9 Anomurine
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LAMPIRAN 5

VALIDASI METODE

Gambar V.3 Hasil visualisasi tumpang tindih ligan alami dari Enzim HMG CoA
Reduktase dari hasil kristalografi sinar-X (hijau) dengan ligan hasil
redocking (biru)

Interactions
D van der Waals D Alkyl
- Conven! tional Hydrogen Bond D Fi-Alkyl

- Unfavorable Donor-Danor
Gambar V.4 Hasil visualisasi interaksi ligan alami dengan enzim HMG-CoA
reduktase
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Gambar V.5 Hasil visualisasi tumpang tindih ligan alami dari reseptor PPAR«
dari hasil kristalografi sinar-X (hijau) dengan ligan hasil redocking

(biru)

Interactions

I:I van der Waals - Pi-Sigma
- Conventional Hydrogen Bond D Alkeyl
I:I Halogen (Fluorine) I:I Pi-Alkyl

I:I Pi-Donor Hydrogen Bond

Gambar V.6 Hasil visualisasi interaksi ligan alami dengan reseptor PPARa
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Tabel V.1

Grid Box, RMSD, Nilai ikatan Energi, Ligan Alami dan Ligan Pembanding

Kode Grid Box RMSD (A) Ikatan Energi | Ikatan Energi
Reseptor Bebas Bebas Ligan
Pembanding Alami
1HW9 X:17.361 0,929 - -7,33
Y:7.28
Z:14.577
2P54 X :15.324 0,802 -1,17 -10,40
Y :39.88
Z:27.766
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LAMPIRAN 6
HASIL PENAMBATAN MOLEKUL
Tabel V.2

Nilai Ikatan Energi dari Ligan Alami dan Senyawa Uji Pada Enzim HMG CoA
Reduktase

Senyawa/Ligan Ikatan Jumlah Residu asam amino | Kl (uM)

energi ikatan
(AG) hidrogen
kcal/mol
Ligan Alami -7,33 8 GLU559, ARG590, 4,24
(Simvastatin) SER684, ASP690,

LYS691, LYS735,
ALA751, ASN755

Chlorogenic acid -8,55 8 ARG590, SER684, 0,534
ASP690, LYS691,
LYS692, LYS735,
ALA751, ASN755

Roseoside -7,53 9 GLU559, GLY560, 3,02
SER565, ARG590,
SER684, LYS691,
LYS735, ALA751,

ASN755
Quercetin 3-O- -7,31 8 ARG590, ASN658, 4,38
robinobiside SER661, GLU665,

LYS692, LYST735,
ALA751, ASP767

Norcorydine -7,25 2 GLU559, LYS735 4,84

Epicatechine -7,14 6 ARG590, ASP690, 5,85
LYS692, ALAT51,
LYS735, ASN755

Catechine -7,09 6 GLUS559, GLY560, 6,34
LYS691, LYS735,
ALA751, ASN755

Stepharine -6,90 3 GLU559, SER565, 8.73
ARG590
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Tabel V.2
Nilai Ikatan Energi dari Ligan Alami dan Senyawa Uji Pada Enzim HMG CoA
Reduktase

Senyawa/Ligan Ikatan Jumlah Residu asam amino | Kl (uM)

energi ikatan
(AG) hidrogen
kcal/mol
Kaempferol -6,73 6 GLU559, ARG590, 11,75

ASNG58, LYS691,
ALAT751, ASN755

Gallic Acid -6,71 6 ARG590, SER684, 12,03
LYS691, LYS735,
ALA751, ASN755

Anomuricine -6,71 3 GLU559, SER661, 12,11
LYS735
Blumenol C -6,52 5 GLU559, ARG590, 16,17
SER684, CYS688,
ASN755
Xylopine -6,42 2 ARG590, ASP767 19,72
Citroside A -6,29 4 SER565, ARG590, 24,64
ASP690, ASN658
VVomifoliol -6,20 4 GLU559, ASP690, 28,51
LYS691, ASN755
Anomurine -6,33 3 GLU559, SER661, 22,95
SER684
Coclaurine -6,05 3 GLU559, SER565, 36,94
ALA751
Isoquercetin -6,10 6 GLY560, ARG590, 40,25

ASNG658, SER661,
ALA751, ASN755
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Tabel V.2
Nilai Ikatan Energi dari Ligan Alami dan Senyawa Uji Pada Enzim HMG CoA
Reduktase

Senyawa/Ligan Ikatan Jumlah Residu asam amino | Kl (uM)
energi ikatan
(AG) hidrogen
kcal/mol
Quercetin -5,96 7 ARG590, SER661, 42,64
ASNG658, SER684,
LYS591, LYS735,
ALA751
Annonaine -5,95 2 GLY560, ARG590 43,31
Reticuline -5,80 4 ARG590, ASNG58, 56,28
SER661, ASP690
Annoionoside -5,73 9 GLU559, ARG590, 63,02
SER661, SER684,
ASP690, LYS691,
LYS735, ALA751,
ASN755
Loliolide -5,68 2 GLUb559, LYS735 68,09
Isolaureline -5,61 - - 77,26
Erigeside B -5,61 5 ARG590, ASP690, 77,75
LYS691, LYS735,
ALA751
Annoionol B -5,55 5 GLU559, ASN658, 85,44
ASP690, LYS692,
ASN755
Annoionol A -5,55 3 SER661, LYS735, 85,65
ALA751
Kaempferol 3-O- -5,52 5 SER565, ARG590, 90,43
robinobioside ASNG658, ASP690,
ASN755
Anonamine -5,50 2 ARG590, ASP690 93,47
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Tabel V.2
Nilai Ikatan Energi dari Ligan Alami dan Senyawa Uji Pada Enzim HMG CoA
Reduktase
Senyawa/Ligan Ikatan Jumlah Residu asam amino | Kl (uM)
energi ikatan
(AG) hidrogen
kcal/mol
Kaempferol 3-O- -5,40 3 GLU559, ASN658, 110,62
rutinoside GLU665, ASP690,
LYS691
Atherosperminine -5,37 - - 114,88
Quercetin 3-O- -5,24 4 SER565, ASN658, 143,03
neohesperidoside LYS735, ALA751
Coreximine -5,14 5 ARG590, ASP690, 171,94
LYS691, ASN755,
ALAS856
Gigantetrocine A -4.89 4 GLU559, ARG590, 261,51
ASP690, ASN755
Quercetin 3-O- -4.73 5 ASNG658, GLUG665, 340,50
rutinoside LYS735, ALA751,
ASP767
Epomuricenin B -3,25 2 SER684, LYS735 4.180
Epomuricenin A -3,13 2 SER565, ARG590 6.080
Annomuricine B -2,94 4 ARG590, ASNG58, 7.040
SER661, LYS692
Cis-corossolone -2,51 3 GLU559, LYS691, 14.350
ASN755
Muricatetrocin A -2,37 2 GLU559, ASN755 18.430
Annonacinone -2,23 2 SER565, SER684 23.340
Solamin -2,20 2 ASNG658, LYS692 24.310
Corossolone -2,19 1 ASN755 24.620
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Tabel V.2
Nilai Ikatan Energi dari Ligan Alami dan Senyawa Uji Pada Enzim HMG CoA
Reduktase
Senyawa/Ligan Ikatan Jumlah Residu asam amino | Kl (uM)
energi ikatan
(AG) hidrogen
kcal/mol
Goniothalamisin -2,19 2 ARG590, ALA856 25.010
Muricatocin C -2,14 4 GLU559, ARG590, 26.900
GLUG65, LYS691
Muricahexocin B -2,05 5 GLU559, ARG590, 31.390
ASNG58, LYS691,
LYS735, ALA751
Annomutacin -1,76 4 GLU559, LYS561, 51.320
LYS691, ASN755
Annonacin -1,75 2 GLU559, ASN658 52.290
Annopentocin B -1,66 4 GLUS559, GLUG665, 60.300
ASP690, ASN755
Annopentocin A -1,59 2 ASNG658, ASP690 68.590
Annocatalin -1,58 2 GLU559, ASN755 68.950
Muricatocin B -1,58 3 GLY560, ARG590, 68.980
SERG661
Annohexocin -1,47 3 ARG590, ASN658, 83.130
SER684
Annonacin A -1,40 1 GLU559 94.600
Annipentocin C -1,34 2 ASNG658, ASP690 104.690
Annomuricine E -1,20 4 GLU559, GLY560, 132.700
LYS691, LY S692
Gigantetronenine -1,16 2 ALAT751, ASN755 140.860
Muricahexocine -1,11 3 GLU559, ARG590, 153.860
C GLUG65




75

LAMPIRAN 6
(LANJUTAN)
Tabel V.2
Nilai Ikatan Energi dari Ligan Alami dan Senyawa Uji Pada Enzim HMG CoA
Reduktase
Senyawa/Ligan Ikatan Jumlah Residu asam amino | Kl (uM)
energi ikatan
(AG) hidrogen
kcal/mol
Muricatocin A -0,96 2 ARG590, GLU665 197.730
Muricahexocin A -0,93 5 GLU559, ASNG58, 208.950
ASP690, HIS752,
ASN755
Muricapentocin -0,80 - - 259.240
Annomuricine C -0,74 4 GLU559, ARG590, 287.320
ASN658, ASN755
Annomuricine A -0,58 2 ASNG658, SER661 376.100
(+)-epiloliolide +111,16 - - -
Tabel V.3

Nilai Ikatan Energi dari Ligan Alami dan Senyawa Uji Pada Reseptor PPAR«

Senyawa/Ligan Ikatan Jumlah Residu asam amino | KI (uM)

energi ikatan

(AG) hidrogen

kcal/mol
Ligan Alami -10,54 5 CYS275, SER280, -0,18
TYR314, TYR355,
TYR464

Gemfibrozil -7,17 2 TYR314, TYR464 5,51
Epomuricenin B -8,42 - - 0,66
Atherosperminine -8,35 1 ALA333 0,76
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Tabel V.3
Nilai Ikatan Energi dari Ligan Alami dan Senyawa Uji Pada Reseptor PPAR«

Senyawa/Ligan Ikatan Jumlah Residu asam amino | KI (uM)
energi ikatan
(AG) hidrogen
kcal/mol
Solamin -8,14 1 TYR464 1,09
Anonamine -8,12 2 THR279, ALA333 1,11
Cis-corossolone -8,09 1 THR279 1,17
Isolaureline -8,02 1 THR279 1,31
Epomuricenin A -8,01 - - 1,34
Norcorydine -7,95 1 ALA333 1,50
Anonaine -7,93 1 THR279 1,55
Annonacinone -7,88 3 CYS276, SER280, 1,68
ALA333
Corossolone -7,79 1 CYS276 1,96
Xylopine -7,75 - - 2,10
Stepharine -7,71 2 CYS276, ALA333 2,24
Roseoside -7,52 3 CYS276, THR279, 3,06
SER280
Anomurine -7,40 1 CYS276 3,77
-7,37 3 THR279, SER280, 3,98
- ALA333
Reticuline
Coreximine -7,36 1 SER280 4,02
Goniothalamisin -7,36 4 CYS276, THR279, 4,02
SER280, TYR314
Annoionoside -7,09 3 CYS276, THR279, 6,39
ALA333
Anomuricine -6,99 2 CYS276, ALA333 7,46
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Tabel V.3
Nilai Ikatan Energi dari Ligan Alami dan Senyawa Uji Pada Reseptor PPAR«

Senyawa/Ligan Ikatan Jumlah Residu asam amino | KI (uM)
energi ikatan
(AG) hidrogen
kcal/mol
Gigantetronenine -6,99 2 THR279, ALA333 7,55
Catechine -6,45 6 CYS276, THR279, 18,58
SER280, MET330,
ALA333, MET355
Annopentocin C -6,39 2 CYS276, SER280 20,61
Coclaurine -6,36 1 SER280 21,65
Quercetin 3-O- -6,31 4 CYS275, CYS276, 23,52
neohesperidoside THR279, SER280
Blumenol C -6,30 2 THR279, ALA333 23,95
Kaempferol 3-O- -6,30 3 GLU269, CYS276, 24,15
rutinoside MET355
Kaempferol 3-O- -6,27 3 CYS276, SER280, 25,30
robinobioside MET330
Muricatetrocin A -6,26 1 LEU331 25,75
Kaempferol -6,19 4 CYS276, THR279, 29.10
ALA333, MET355
Epicatechine -6,15 2 SER280, MET330 31,30
Vomifoliol -6,01 3 CYS276, SER280, 39,44
TYR314
Annoionol A -5,99 2 THR279, ALA333 40,40
Annomuricine B -5,98 2 CYS276, THR279 41,02
Annoionol B -5,96 5 ILE272, CYS276, 43,10
THR279, MET330,
ALA333
Loliolide -5,94 2 SER280, TYR314 44 53
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Tabel V.3

Nilai Ikatan Energi dari Ligan Alami dan Senyawa Uji Pada Reseptor PPAR«

Senyawa/Ligan Ikatan Jumlah Residu asam amino | KI (uM)
energi ikatan
(AG) hidrogen
kcal/mol
Quercetin -5,87 1 SER280 49,44
Quercetin 3-0O- -5,83 3 CYS275, CYS276, 53,15
robinobioside SER280
Muricatocin A -5,70 3 SER280, MET330, 65,83
MET355
Annopentocin B -5,69 3 CYS275, THR279, 67,10
ALA333
(+)-epiloliolide -5,68 1 GLU251 69,02
Muricatocin B -5,64 2 THR279, SER280 73,14
Isoquercetin -5,63 3 GLU276, SER280, 74,47
MET355
Muricahexocine -5,63 4 ILE272, THR279, 75,12
C SER280, ALA333
Quercetin 3-O- -5,26 3 ILE272, CYS276, 138,55
rutinoside SER280
Muricahexocine -5,07 4 CYS275, CYS276, 190,66
B SER280, MET355
Chlorogenic Acid -4,99 2 ILE272, CYS276 220,97
Gigantetrocine A -4.98 2 CYS276, MET355 222,58
Annomuricine A -4,77 5 THR279, SER280, 319,26
LEU331, ALA333,
TYR464
Annonacin -4,48 1 THR279 520,19
Annomuricine C -4,34 1 CYS276 659,08
Annohexocine -4.31 1 SER280 697,59
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Tabel V.3
Nilai Ikatan Energi dari Ligan Alami dan Senyawa Uji Pada Reseptor PPAR«

Senyawa/Ligan Ikatan Jumlah Residu asam amino | KI (uM)
energi ikatan
(AG) hidrogen
kcal/mol
Muricatocin C -4,21 1 SER280 818,09
Annonacin A -4,06 - - 1.060
Citroside A -3,93 2 CYS276, SER280 1.320
Annopentocin A -3,86 - - 1.490
Annocatalin -3,74 3 GLU251, CYS275, 1.810
THR279
Asam Galat -3,67 3 ILE272, THR279, 2.040
ALA333
Erigeside B -3,55 1 SER280 2.500
Annomuricine E -2,67 1 THR283 11.020
Annomutacin -2,33 1 SER280 19.700
Muricahexocin A -2,28 1 TYR464 21.400
Muricapentocin -1,64 2 CYS276, THR279 62.590
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HASIL PENGUJIAN LIPINSKI’S RULE OF FIVE

Tabel V.4

Sifat Fisikokimia Senyawa yang Terkandung Didalam Daun Sirsak Berdasarkan

Aturan 5 Lipinski

Senyawa Uji Donor | Akseptor | Bobot LogP Memenuhi
Ikatan Ikatan | Molekul Syarat/Tidak
Hidrogen | Hidrogen

(+)-Epiloliolide 1 3 196 1,41 Memenuhi

Annocatalin 4 7 596 7,06 Tidak
memenuhi

Annohexocin 6 9 628 5,00 Tidak
memenuhi
Annoionol A 3 3 230 1,55 Memenubhi
Annoionol B 4 4 244 0,44 Memenubhi

Annoionoside 7 9 406 -1,73 Tidak
memenuhi

Annomuricin A 5 8 608 7,12 Tidak
memenubhi

Annomuricin B 5 8 612 6,03 Tidak
memenuhi

Annomuricin C 5 8 612 6,03 Tidak
memenubhi

Annomuricin E 5 8 612 6,03 Tidak
memenuhi
Annomurine 2 5 329 2,85 Memenubhi

Annomutacin 4 7 624 7,84 Tidak
memenuhi

Annonacin 4 7 596 7,06 Tidak
memenuhi

Annonacin A 4 7 596 7,06 Tidak

memenuhi
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Tabel V.4
Sifat Fisikokimia Senyawa yang Terkandung Didalam Daun Sirsak Berdasarkan
Aturan 5 Lipinski

Senyawa Uji Donor | Akseptor | Bobot LogP Memenuhi
Ikatan Ikatan Molekul Syarat/Tidak
Hidrogen | Hidrogen
Annonacinone 3 7 594 1,27 Tidak
memenuhi
Anonaine 1 3 265 2,83 Memenubhi
Annonamine 1 2 196 3,06 Memenubhi
Annopentocin A 5 8 612 6,03 Tidak
memenuhi
Annopentocin B 5 8 612 6,03 Tidak
memenuhi
Annopentocin C 5 8 612 6,03 Tidak
memnuhi
Anomuricine 2 5 329 2,85 Memenubhi
Gallic Acid 4 5 170 0,50 Memenubhi
Atherosperminine 0 3 309 4,11 Memenuhi
Blumenol C 1 2 210 2,71 Memenuhi
Catechine 7 10 442 2,53 Memenubhi
Chlorogenic Acid 6 9 354 -0,65 Tidak
memenuhi
Cis-corossolone 2 6 578 8,30 Tidak
memenuhi
Citroside A 5 8 386 -0,59 Memenuhi
Coclaurine 3 4 285 2,36 Memenubhi
Coreximine 2 5 327 2,31 Memenubhi
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Tabel V.4
Sifat Fisikokimia Senyawa yang Terkandung Didalam Daun Sirsak Berdasarkan
Aturan 5 Lipinski

Senyawa Uji Donor | Akseptor | Bobot LogP Memenuhi
Ikatan Ikatan | Molekul Syarat/Tidak
Hidrogen | Hidrogen
Corossolone 2 6 578 8,30 Tidak
memenuhi
Epicatechine 5 6 290 1,55 Memenuhi
Epomuricenin A 0 3 530 10,95 Tidak
memenuhi
Epomuricenin B 0 3 530 10,95 Tidak
memenuhi
Erigeside B 4 6 262 0,84 Memenuhi
Gigantetrocin A 4 7 596 7,06 Tidak
memenuhi
Gigantetronenine 4 7 622 7,61 Tidak
memenuhi
Goniothalamicin 4 7 596 7,06 Tidak
memenuhi
Isolaureline 0 4 309 3,17 Memenubhi
Isoquercetin 8 12 464 -0,73 Tidak
memenuhi
Kaemoferol 4 6 286 2,30 Memenubhi
Kaempferol 3-O- 9 15 594 -1,58 Tidak
robinobioside memenuhi
Kaempferol 3-O- 9 15 594 -1,58 Tidak
rutinoside memenuhi
Loliolide 1 3 196 1,41 Memenubhi
Muricahexocin A 6 9 628 5,00 Tidak
memenuhi
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Tabel V.4
Sifat Fisikokimia Senyawa yang Terkandung Didalam Daun Sirsak Berdasarkan
Aturan 5 Lipinski

Senyawa Uji Donor | Akseptor | Bobot LogP Memenuhi
Ikatan Ikatan | Molekul Syarat/Tidak
Hidrogen | Hidrogen

Muricahexocin B 6 9 628 5,00 Tidak
memenuhi

Muricahexocin C 6 9 628 5,00 Tidak
memenuhi

Muricapentocin 5 8 612 6,03 Tidak
memenuhi

Muricatetrocin A 4 7 596 7,06 Tidak
memenuhi

Muricatocin A 5 8 612 6,03 Tidak
memenubhi

Muricatocin B 5 8 612 6,03 Tidak
memenuhi

Muricatocin C 5 8 612 6,03 Tidak
memenuhi
Norcorydine 2 2 327 2,02 Memenuhi
Quercetin 5 7 302 2,01 Memenubhi

Quercetin 3-O- 10 16 610 -1,87 Tidak
neohispredoside memenuhi

Quercetin 3-O- 10 16 610 -1,87 Tidak
robinobioside memenuhi

Quercetin 3-O- 10 16 610 -1,87 Tidak
rutinosid memenuhi
Reticuline 2 5 329 2,65 Memenubhi
Roseoside 5 8 386 -0,57 Memenuhi
Solamin 2 5 628 5,00 Memenubhi
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Tabel V.4
Sifat Fisikokimia Senyawa yang Terkandung Didalam Daun Sirsak Berdasarkan
Aturan 5 Lipinski

Senyawa Uji Donor | Akseptor | Bobot LogP Memenuhi
Ikatan Ikatan | Molekul Syarat/Tidak
Hidrogen | Hidrogen
Stepharine 1 4 297 1,99 Memenuhi
VVomifoliol 2 3 224 1,60 Memenubhi
Xylopine 1 4 295 2,83 Memenuhi




LAMPIRAN 8

HASIL PENGUJIAN PreADME

Tabel V.5
Uji PreADME (Absorpsi dan Distribusi)
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No Senyawa/Ligan Absorpsi Distribusi
Caco-2 cell HIA (%) Protein
(nm sec-1) Plasma
Binding (%0)
1 | (+)-Epiloliolide 21,55 93,37 23,88
2 Annocatalin 28,05 88,36 100,0
3 | Annohexocin 10,47 69,75 99,09
4 Annoionol A 21,50 81,94 82,41
5 | Annoionol B 21,15 68,68 55,76
6 Annoionoside 12,72 15,46 36,35
7 Annomuricin A 21,49 82,25 100,0
8 | Annomuricin B 21,49 82,25 100,0
9 Annomuricin C 21,49 82,25 100,0
10 | Annomuricin E 21,49 82,25 100,0
11 | Annomurine 51,85 95,85 76,07
12 | Annomutacin 39,14 89,90 100,0
13 | Annonacin 42,01 89,00 100,0
14 | Annonacin A 42,01 89,00 100,0
15 | Annonacinone 44,85 92,63 100,0
16 | Anonaine 47,68 96,49 65,56
17 | Annonamine 46,96 97,67 51,24
18 | Annopentocin A 14,19 82,25 100,0
19 | Annopentocin B 14,19 82,25 100,0
20 | Annopentocin C 17,12 83,18 100,0
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Tabel V.5

Uji PreADME (Absorpsi dan Distribusi)
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No Senyawa/Ligan Absorpsi Distribusi
Caco-2 cell HIA (%) Protein
(nm sec-1) Plasma
Binding (%0)
21 | Anomuricine 29,57 93,52 78,81
22 | Gallic Acid 13,84 53,16 65,38
23 | Atherosperminine 57,30 100 76,13
24 | Blumenol C 26,46 94,87 100,0
25 | Catechine 0,65 66,70 100,0
26 | Chlorogenic Acid 18,71 20,42 41,96
27 | Cis-corossolone 47,87 94,98 100,0
28 | Citroside A 10,62 40,94 36,37
29 | Coclaurine 7,29 89,64 97,17
30 | Coreximine 14,64 93,26 84,01
31 | Corossolone 47,87 94,98 100,0
32 | Epicatechine 0,65 66,70 100,0
33 | Epomuricenin A 55,81 98,31 100,0
34 | Epomuricenin B 55,81 98,31 100,0
35 | Erigeside B 0,95 55,43 45,99
36 | Gigantetrocin A 32,60 89,00 100,0
37 | Gigantetronenine 32,35 90,43 100,0
38 | Goniothalamicin 34,51 89,00 100,0
39 | Isolaureline 56,66 99,65 71,57
40 | Isoquercetin 9,43 11,77 59,15




LAMPIRAN 8
(LANJUTAN)

Tabel V.5
Uji PreADME (Absorpsi dan Distribusi)
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No Senyawa/Ligan Absorpsi Distribusi
Caco-2 cell HIA (%) Protein
(nm sec-1) Plasma
Binding (%0)
41 | Kaempferol 9,57 79,43 89,60
42 | Kaempferol 3-O- 9,13 6,28 42,37
robinobioside
43 | Kaempferol 3-O- 9,13 6,28 42,37
rutinoside
44 | Loliolide 21,56 93,37 23,88
45 | Muricahexocin A 8,38 69,74 99,0
46 | Muricahexocin B 8,38 69,74 99,0
47 | Muricahexocin C 8,38 69,74 99,0
48 | Muricapentocin 7,71 82,25 100,0
49 | Muricatetrocin A 21,67 89 100,0
50 | Muricatocin A 23,11 82,25 100,0
51 | Muricatocin B 23,11 82,25 100,0
52 | Muricatocin C 23,11 82,25 100,0
53 | Norcorydine 29,29 93,53 56,86
54 | Quercetin 3,41 63,48 93,23
55 | Quercetin 3-O- 10,86 2,86 45,88
neohispredoside
56 | Quercetin 3-O- 7,91 2,86 43,89
robinobioside
57 | Quercetin 3-O-rutinosid 7,91 2,86 43,89
58 | Reticuline 12,25 93,26 83,95
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Tabel V.5
Uji PreADME (Absorpsi dan Distribusi)
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No Senyawa/Ligan Absorpsi Distribusi
Caco-2 cell HIA (%) Protein
(nm sec-1) Plasma
Binding (%0)
59 | Roseoside 10,89 46,82 41,86
60 | Solamin 40,55 95,03 100,0
61 | Stepharine 35,22 95,70 27,65
62 | Vomifoliol 22,23 90,02 95,30
63 | Xylopine 49,18 95,78 60,23
64 | Simvastatin 29,74 96,5 100
65 | Ligan Alami (PPARa) 18,64 97,97 88,37
66 | Gemfibrozil 27,07 97,97 100

Keterangan : HIA (Human Intestinal Absorpsi) = 70-100% well absorbed
20-70 moderately absorbed
0-20% poorly absorbed
In Vitro CaCo-2 cell permeability => 70 higher permeability
4-70 medium permeability
< 4 low permeability
= > 90% strongly bound
< 90% weakly bound

Plasma Protein Binding
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UJI TOKSISITAS

Tabel V.6
Uji Toksisitas
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Ames Test

Karsinogenik

No Senyawa/Ligan Mutagen / Non 0/
Mutagen
1 (+)-Epiloliolide Mutagen Negatif
2 Annocatalin Non-Mutagen Negatif
3 | Annohexocin Non-Mutagen Negatif
4 | Annoionol A Mutagen Negatif
5 | Annoionol B Non-Mutagen Negatif
6 | Annoionoside Mutagen Negatif
7 Annomuricin A Non-Mutagen Negatif
8 | Annomuricin B Non-Mutagen Negatif
9 Annomuricin C Non-Mutagen Negatif
10 | Annomuricin E Non-Mutagen Negatif
11 | Annomurine Non-Mutagen Negatif
12 | Annomutacin Non-Mutagen Negatif
13 | Annonacin Non-Mutagen Negatif
14 | Annonacin A Non-Mutagen Negatif
15 | Annonacinone Non-Mutagen Negatif
16 | Anonaine Mutagen Negatif
17 | Annonamine Non-Mutagen Negatif
18 | Annopentocin A Non-Mutagen Negatif
19 | Annopentocin B Non-Mutagen Negatif
20 | Annopentocin C Non-Mutagen Negatif




LAMPIRAN 9
(LANJUTAN)

Tabel V.6
Uji Toksisitas
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Ames Test

Karsinogenik

No Senyawa/Ligan Mutagen / Non 0/
Mutagen
21 | Anomuricine Non-Mutagen Positif
23 | Atherosperminine Mutagen Negatif
24 | Blumenol C Mutagen Negatif
25 | Catechine Mutagen Negatif
26 | Chlorogenic Acid Mutagen Negatif
27 | Cis-corossolone Non-Mutagen Positif
28 | Citroside A Mutagen Negatif
29 | Coclaurine Mutagen Negatif
30 | Coreximine Non-Mutagen Negatif
31 | Corossolone Non-Mutagen Positif
32 | Epicatechine Mutagen Negatif
33 | Epomuricenin A Non-Mutagen Positif
34 | Epomuricenin B Non-Mutagen Positif
35 | Erigeside B Mutagen Negatif
36 | Gigantetrocin A Non-mutagen Negatif
37 | Gigantetronenine Non-Mutagen Negatif
38 | Goniothalamicin Non-Mutagen Negatif
39 | Isolaureline Mutagen Negatif
40 | Isoquercetin Non-Mutagen Negatif
41 | Kaemoferol Mutagen Positif
42 | Kaempferol 3-O-robinobioside Non-Mutagen Negatif
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Tabel V.6
Uji Toksisitas
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Ames Test Karsinogenik
No Senyawa/Ligan Mutagen / Non 0/
Mutagen
43 | Kaempferol 3-O-rutinoside Non-Mutagen Negatif
44 | Loliolide Mutagen Negatif
45 | Muricahexocin A Non-Mutagen Negatif
46 | Muricahexocin B Non-Mutagen Negatif
47 | Muricahexocin C Non-Mutagen Negatif
48 | Muricapentocin Non-Mutagen Negatif
49 | Muricatetrocin A Non-Mutagen Negatif
50 | Muricatocin A Non-Mutagen Negatif
51 | Muricatocin B Non-Mutagen Negatif
52 | Muricatocin C Non-Mutagen Negatif
53 | Norcorydine Non-Mutagen Negatif
54 | Quercetin Mutagen Positif
55 | Quercetin 3-O-neohispredoside Non-Mutagen Negatif
56 | Quercetin 3-O-robinobioside Non-Mutagen Negatif
57 | Quercetin 3-O-rutinosid Non-Mutagen Negatif
58 | Reticuline Non-Mutagen Negatif
59 | Roseoside Mutagen Negatif
60 | Solamin Non-Mutagen Negatif
61 | Stepharine Non-Mutagen Positif
62 | Vomifoliol Non-Mutagen Positif
63 | Xylopine Mutagen Negatif
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Ames Test Karsinogenik
No Senyawa/Ligan Mutagen / Non 0/
Mutagen
64 | Ligan alami (simvastatin) Non-mutagen Positif
65 | Ligan alami (PPAR«) Mutagen Negatif
66 | Gemfibrozil Mutagen Negatif




