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LAMPIRAN 1
ALUR PENELITIAN

Penyiapan struktur reseptor Penyiapan struktur ligan
Pengunduhan reseptor dari situs Protein Pengunduhan ligan dari situs
Data Bank Pubchem
I (http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/)
Output : 2jlu.pdb I
Output : ligan.pdb
Pemisahan reseptor dari molekul air dan I
ligan dengar} D|Sf:overy Studio Optimasi menggunakan Autodock
Visualizer

Tools

Output : reseptor.pdb

Output : ligan.pdbqt

Optimasi dengan menambahkan atom
hidrogen dan mengatur grid box
menggunakan Autodock Tools

Penambatan molekul menggunakan Autodock Tools

Analisis dan visualisasi penambatan molekul

Output : Nilai RMSD validasi, AGying,
cluster, interaksi ikatan dan nilai Kl

Gambar 1.1 Alur Penelitian


http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
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LAMPIRAN 2
STRUKTUR SENYAWA MENIRAN

(0]
Allosecurinine Astragalin
3 4
OH
- HC
0 HC
0 OH  HC
HO OH
(8] HC HC
HO
OH OH
B Glucogallin B Sitosterol

Gambar 1V.2 Struktur kimia kandungan senyawa aktif dalam meniran
(Phyllanthus niruri L.)
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LAMPIRAN 2
(LANJUTAN)

Bursehernin
6

0O 0

5 g

Cubebin Dimethyl eter Dimethylenniranthin
Gambar 1V.2 Struktur kimia kandungan senyawa aktif dalam meniran
(Phyllanthus niruri L.)
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LAMPIRAN 2
(LANJUTAN)

HO

CH,

CH, CH,

CH,

Diosgenin

OH
Ellagic Acid Epibubialin
12 13
OH
HO OH
OH
HO
H
HO 0 "
0 OH
HO 0
0 “on
H
HO OH
Epikatechin 3-O-galat Epikatechin

Gambar 1V.2 Struktur kimia kandungan senyawa aktif dalam meniran
(Phyllanthus niruri L.)
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LAMPIRAN 2
(LANJUTAN)
14 15
OH 0OH
HO OH HO oH
OH
. ) Q)
o HO
HO 0 o
O
HO OH HO ‘ OH
Epigalokatechin 3-O-galat Epigalokatechin
16 i |
OH
OH
0 0 o
OH
HO 0
. o
CH, oH
OH 0 O
OH OH
Eriodiktin Gallic Acid
18 19
OH
HO OH HO OH
OH
HO OH
OH
o 0
OH HO
OH
Gallokatechin Hexahydroxydiphenoyl

Gambar 1V.2 Struktur kimia kandungan senyawa aktif dalam meniran
(Phyllanthus niruri L.)
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LAMPIRAN 2
(LANJUTAN)

Hexahydroxyphenic Acid Hydroxyniranthin

22 23
CH,
HO o <0 “ o -
]
g o ate:
(0]
; O]
]
i
Q CH
~cH,
Isobubialin Isolintetralin
24 25

CH,
/O)L -
HC

Limonene Hypophyllanthin
Gambar 1V.2 Struktur kimia kandungan senyawa aktif dalam meniran
(Phyllanthus niruri L.)
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LAMPIRAN 2
(LANJUTAN)

OH

OH

OH OH
Kaemferol-4’-O-a-L- Katechin
rhamnopyranoside

28 29

CH

HO CH

HO
o ]

HO I
HO

= “o

O O
HO OH

Fisetin-4-O-glukosida Linnanthin

Gambar 1V.2 Struktur kimia kandungan senyawa aktif dalam meniran
(Phyllanthus niruri L.)
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LAMPIRAN 2
(LANJUTAN)

30 31

Lintetralin Neonirtetralin

32 33

Niranthin Nirphyllin

Gambar 1V.2 Struktur kimia kandungan senyawa aktif dalam meniran
(Phyllanthus niruri L.)
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LAMPIRAN 2
(LANJUTAN)

34 35

HO
HO CH,
OH
Nirtetralin Nirurin
36 37

Lupeol Niruriflavone

Gambar 1V.2 Struktur kimia kandungan senyawa aktif dalam meniran
(Phyllanthus niruri L.)
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LAMPIRAN 2
(LANJUTAN)

39

CH,

Norsecurinine P-Cymene

41

Phyllanthin Phyltetralin

42 43

Phylnirurin Phyllochrysine
Gambar V.2 Struktur kimia kandungan senyawa aktif dalam meniran
(Phyllanthus niruri L.)
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LAMPIRAN 2
(LANJUTAN)

OH O
Quercetin Quercetol

46 47

Quercitrin Seco-4-hydroxylintetralin
48 49
HO . / .
7
0
0
0
Securinol A Securinine

Gambar 1V.2 Struktur kimia kandungan senyawa aktif dalam meniran
(Phyllanthus niruri L.)
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LAMPIRAN 2
(LANJUTAN)

50
OH

HC OH

Rutin
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CH,
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52

CH,
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CH

Secoisolariciresinol trimethyl eter

Gambar V.2 Struktur kimia kandungan senyawa aktif dalam meniran
(Phyllanthus niruri L.)
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LAMPIRAN 2
(LANJUTAN)
53 54
_CH;
0
o -
CH,
0 OH )
b
Urinatetralin Tetrahydroxyflavone

55

O ‘
0 OH

2.3-Desmethoxy seco-isolintetralin

CH

56

Demethyl secolintetralin

Gambar 1V.2 Struktur kimia kandungan senyawa aktif dalam meniran
(Phyllanthus niruri L.)
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LAMPIRAN 3
SITUS PROTEIN DATA BANK

RN $P0E §ooe g ilisar 5 ==

00!

A Structural View of Biology May Molecule of the Month

A Daposit

Q Search

Ed Visualize
il Analyzre
& Download

Wicam

Gambar V.1 Tampilan situs Protein Data Bank (PDB) sebagai tempat
pengunduhan reseptor.
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LAMPIRAN 4
STRUKTUR 3D RESEPTOR NS3 HELICASE

Gambar V.2 Struktur tiga dimensi (3D) reseptor NS3 Helicase pada virus dengue
sebagai target obat pada penelitian ini yang didapatkan dari situs
Protein Data Bank dengan resolusi 2.04 A.
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LAMPIRAN 5
LIGAN ALAMI NS3 HELICASE

Gambar V.3 Ligan alami bawaan dari reseptor NS3 Helicase yang digunakan
sebagai senyawa pembanding dalam penelitian ini
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LAMPIRAN 6
SITUS PUBCHEM

Pub@hem Atcut  Wog S Coata PACH e Hpenyngh AW 00n w3 Tyl e Me 3

Gambar V.4 Tampilan utama situs PubChem sebagai tempat pengunduhan
beberapa senyawa dalam format .pdb.
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LAMPIRAN 7
PERANGKAT LUNAK MARVINSKETCH

Gambar V.5 Tampilan perangkat lunak MarvinSketch yang merupakan perangkat
lunak untuk menggambar senyawa-senyawa untuk penambatan
molekul yang tidak tersedia pada situs PubChem dengan format
hasil gambar .sdf yang nantinya diconvert ke dalam format .pdb
pada perangkat lunak Discovery Studio Visualizer agar senyawa
hasil gambar manual dapat ditambatkan dengan reseptor pada
program AutoDock Tools.
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LAMPIRAN 8
PERANGKAT LUNAK DISCOVERY STUDIO VISUALIZER
2016 CLIENT

I Gy S Yoo

The L e Osenmiy L At g et Mo ey

(I e et wemennns [ e Y
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Gambar V.6 Tampilan utama perangkat lunak Discovery Studio Visualizer
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LAMPIRAN 9
PERANGKAT LUNAK AUTODOCK TOOLS

ade R Ral— :E-ﬁl-:‘&

[:"" Ligmt Mo Rowtos  Gai  (vxte

1 v W) e
S Mz BCANBL C
W a8 Weinciben SRNNNNS
vedt Sqect S9%%S
’ .
a O aflam 2 a8 28 »

Gambar V.7 Tampilan perangkat lunak AutoDock Tools sebagai tempat
penambatan molekul antara ligan dengan reseptor.
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LAMPIRAN 10
SITUS LIPINSKI RULE OF FIVE

Gambar V.8 Tampilan situs Lipinski rule of five untuk pengujian sifat fisikokimia
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LAMPIRAN 11
SITUS PREADMET

B e el e Ll L e L L L ]

Ward AOMET

ADME

Gambar V.9 Tampilan situs PreADMET
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LAMPIRAN 12
VALIDASI METODE RESEPTOR NS3 HELICASE

Gambar V.10 Visualisasi tumpang tindih ligan alami 2JLU (merah, abu) dengan
ligan hasil redocking (kuning)

Tabel V.1 Hasil validasi metode dengan redocking ligan alaminya didapatkan nilai
RMSD<2 A yaitu 0.79 menunjukkan validitas metode dan reseptor yang

sudah valid.
Validasi
Kode Grid Box Tingkat | RMSD RMSD Ikatan Energi
PDB Validasi | Cluster | Reference (kkal/mol)
(A) A

X :33.490
2JLU Y :-32.825 | 2.500.000 0.00 0.79 -3.16

Z :28.166




LAMPIRAN 13
HASIL PENAMBATAN MOLEKUL
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Tabel V.2 Hasil penambatan molekul yang diurutkan berdasarkan nilai energi

ikatan (AG) terendah.
AG Jumlah .
No | Senyawa/Ligan Uji | (kkal/ Ikatan ReS|du_Asam Kl
- Amino
mol) Hidrogen
Ligan Alami
_ i ALA606, ASP609,
Ligan Alami -3.16 3 4.84 mM
LYS618
Obat pembanding
118.86
lvermektin A -0.36 1 LYS357
uM
Senyawa Aktif Meniran (Phyllanthus niruri L.)
TYR354, GLN355, | 161.34
1 | Nirurin -4.87 4
LYS380, THR400 um
LYS357, ARG381,
2 | Eriodiktin -4.47 3 32.67 uM
GLN467
. 595.81
3 | Beta Sitosterol -4.4 1 GLN467
uM
Dibenzylbutirolacto 709.50
4 -4.3 2 LYS357, ARG381
ne uM
704.66
5 | Norsecurinine -4.3 2 LYS380, ARG381 M
u
601.31
6 | Allosecurinine -4.24 1 LYS357

uM
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LAMPIRAN 13
(LANJUTAN)

Tabel V.2 Hasil penambatan molekul yang diurutkan berdasarkan nilai energi

ikatan (AG) terendah.
AG Jumlah )
No | Senyawa/Ligan Uji | (kkal/ Ikatan ReS|du'Asam Kl
: Amino
mol) | Hidrogen
i i 862.08
7 Diosgenin -4.13 0 5 M
8 | Securinine 41 2 | Lvs380, ARG3BL | O
9 | Securinol A 4.1 1 LYS357 s vl
uM
10 Isobubialin 4.1 1 LYS357 980.42
uM
Demethyl seco- LYS357, ARG381,
a lintetralin +:0° 3 GLY420 ReM
12 | Ellagic Acid -3.74 2 GLN355, GLY379 | 1.82mM
13 e -3.62 2 THR397, ARG418 | 2.21 mM
glukosida
2,3-Desmethoxy TYR354, LYS357,
14 seco-isolintetralin ~A 3 TRP402 2.26 mM
15 |  Epibubialin 341 1 LYS357 P00
16 | Phyllochrysine | -3.34 2 LYS380, ARG381 5?;\;‘7
17 | Nirtetralin 334 2 | Lvsssz, ARGasL | 20
18 ;I'etrahydroxyflavon 313 ) LYS357, GLNA467 2i1|\./|24
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LAMPIRAN 13
(LANJUTAN)

Tabel V.2 Hasil penambatan molekul yang diurutkan berdasarkan nilai energi

ikatan (AG) terendah.
AG Jumlah .
No | Senyawa/Ligan Uji | (kkal/ | Ikatan Residu Asam KI
2 Amino
mol) Hidrogen
19 Quercetol -3.09 2 SER378, LYS380 | 5.04 mM
) LYS357, THR400,
20 Gallocatechin -2.88 3 TRP402 76.41 uM
: . GLN355, GLY356,
21 Ep'cate{jﬁzze'o' 2.82 5 LYS357, TRP402, 12uo|\./|26
g GLY420
: . GLY379, LYS380,
22 Gallic Acid -2.76 3 ASP403 9.47 mM
93 Cubebin Dimethyl 26 5 LYS380. ARG381 12.41
eter mM
. GLN355, GLY379, 22.34
24 Quercitrin -2.57 3 ARG381 mM
28 Lupeol -2.56 0 - 1.04 mM
. : GLN355, LYS357,
26 Ep'ga'oﬁggn 301 54 5 ARG381, TRP402, 11&)’5
g ASP403
. LYS357, THR400, 141.48
27 Katechin -2.52 3 TRP402 uM
28 Limonene -2.52 0 - 11.22
mM
GLN355, GLY 356,
: : LYS357, LYS380,
29 Epigalocatechin -2.49 7 THRA400, TRP402. 88.37 uM
ASP403
. LYS357, GLY379, 15.75
30 Niruriflavone -2.46 3 ARG381 M
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LAMPIRAN 13
(LANJUTAN)

Tabel V.2 Hasil penambatan molekul yang diurutkan berdasarkan nilai energi

ikatan (AG) terendah.
AG Jumlah .
No | Senyawa/Ligan Uji | (kkal/ Ikatan Re5|du_Asam Kl
. Amino
mol) Hidrogen
. GLN355, ASP303, 134.65
31 | Astragalin -2.22 3 GLY379 mM
Y 95.54

32 | PhyllInirurin -2.19 2 GLN355, LYS380 MM
Seco-

33 | isolariciresinol -2.12 3 GLN35IREY SIS 28.10
: LYS380 mM
trimethyl eter

12.55

34 | P-Cymene -2.12 0 - mM

. . GLN355, LYS357,
35 | Hydroxyniranthin -2.09 3 ARG381 9.95 mM
. GLN355, GLY379, 13.01
36 | Quercetin -2.04 3 ASP403 MM
: 43.02

37 | Beta-Glucogallin -1.86 2 GLN355, ASP403 mM

38 | Bursehernin -1.82 1 LYS357 3.56 mM

39 | Neonirtetralin -1.72 2 LYS357, ARG381 Srill?/ll

40 | Isolintetralin -1.64 1 GLN355 47.07

mM
LYS357, ARG381,
41 | Epikatechin -1.57 5 GLY420, ARGA418, | 96.30 uM
GLN467
42 | Urinatetralin -1.54 2 GLN355, ARG381 | 8.93 mM
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LAMPIRAN 13
(LANJUTAN)

Tabel V.2 Hasil penambatan molekul yang diurutkan berdasarkan nilai energi

ikatan (AG) terendah.
Al Jymlah Residu Asam
No | Senyawa/Ligan Uji | (kkal/ Ikatan . Kl
. Amino
mol) | Hidrogen
. g 76.32
43 | Linnanthin -1.52 2 GLN355, LYS357 mM
: 48.95
44 | Hypophyllanthin -1.41 2 GLN355, LYS380 mM
: GLN355, SER378, | 116.21
g gl g2 4 ARG381, ASP403 | mM
46 | Lintetralin -1.17 1 LYS380 R
mM
47 Demethylenniranthi 115 5 LYS398, THR400 12.13
n mM
48 Hexahydroxyphenic 112 4 GLN355, GLY379, | 151.61
acid ' ARG381, ASP403 mM
49 | Secoisolariciresinol -1.12 2 TYR354, LYS380 4?&26
Kaemferol 4'-O- LYS357, ARG381,
50 | alfa-L- -0.9 5 THR400, ALA419, | 52.67 uM
rhamnopyranoside GLN467
. 36.54
51 | Phyltetralin -0.88 0 - MM
. . GLY379, LYS380, | 298.47
52 | Nirphyllin -0.75 3 THRA0 MM
: TYR354, GLN355,
53 r'jjxlahydmxyd'phe 0.67 5 LYS357, LYS380, 1?11|\f5
y ARG381
Seco-4- 487.43
>4 hydroxylintetralin 0-54 0 0 mM
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Tabel V.2 Hasil penambatan molekul yang diurutkan berdasarkan nilai energi

ikatan (AG) terendah.
$9 Siga Residu Asam
No | Senyawa/Ligan Uji | (kkal/ Ikatan . Kl
} Amino
mol) | Hidrogen
55 | Niranthin -0.45 1 LYS380 259.16
mM
56 | Phyllanthin 0.01 1 LYS380 0




VISUALISASI PENAMBATAN MOLEKUL LIGAN ALAMI

VAL
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LAMPIRAN 14

DENGAN RESEPTOR

PHE LEU
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L _&} Conventional Hydrogen Bond
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Gambar V.11 Visualisasi residu asam amino dengan ikatan hidrogen pada ligan

alami.
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LAMPIRAN 15
VISUALISASI HASIL PENAMBATAN IVERMEKTIN
DENGAN NS3 HELICASE

GLY
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Interactions
E] van der Waals l I Carbon Hydrogen Bond
u Conventional Hydrogen Bond :] Alkyl

Gambar V.12 Tampilan visualisasi ikatan dan residu asam amino hasil
penambatan molekul reseptor NS3 Helicase dengan ivermektin.
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LAMPIRAN 16
VISUALISASI HASIL PENAMBATAN NIRURIN DENGAN
NS3 HELICASE

oA
ARG ’
A:381 1 ‘
e
AsP v f e,
A:403 \ .
A . -
. LAl YTHR
GLN A400
4333 ANy
. l | ’ LYs
A357
. ‘D/ I ]
YRy * .
A:354 . GLlY
S p . A:356
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A420
ALA
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A418
Interactions
[: van der Waals D Pi-Anion
Conventional Hydrogen Bond D Pi-Lone Pair
D Pi-Cation [_____] Alkyl

Gambar V.12 Tampilan visualisasi ikatan dan residu asam amino hasil
penambatan molekul reseptor NS3 Helicase dengan ligan

terbaiknya, nirurin.



LAMPIRAN 17
SIFAT FISIKOKIMIA SENYAWA MENIRAN
BERDASARKAN LIPINSKI RULE OF FIVE

78

Tabel V.3 Data sifat fisikokimia senyawa uji berdasarkan Lipinski rule of five

_ Donor Aksep Memenuhi/Ti
No Senyawg_/ngan Hidrog t_or Bobot Log P dak _
Uji en Hidro | molekul memenuhi
gen Syarat
1 | 2,3-Desmethoxy 0 6 348 1.07 Memenuhi
seco-isolintetralin
2 | Allosecurinine 0 1 199 -0.41 Memenuhi
3 | Astragalin 7 11 448 -0.44 Tidak
Memenuhi
4 | Beta Sitosterol 0 1 357 0.00 Memenuhi
5 | Beta-Glucogallin 7 10 332 -2.24 Memenuhi
6 | Bursehernin 0 6 348 -1.49 Memenuhi
7 | Cubebin Dimethyl 0 6 386 3.45 Memenuhi
eter
8 | Demethyl seco- 0 6 348 -0.42 Memenuhi
lintetralin
9 | Demethylenniranth 0 7 388 0.38 Memenuhi
in
10 | Dibenzylbutirolact 0 6 348 -0.43 Memenuhi
one
11 | Diosgenin 1 3 414 5.71 Memenuhi
12 | Ellagic Acid 4 8 302 1.24 Memenuhi
13 | Epibubialin 0 3 207 -0.40 Memenuhi
14 | Epicatechin-2-O- 0 10 426 -3.38 Memenuhi

galate
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Tabel V.3 Data sifat fisikokimia senyawa uji berdasarkan Lipinski rule of five.

Donor Aksep Memenuhi/Ti
No Senyawa/Ligan Hidro tor Bobot Log P dak
Uji o 9 | Hidro | molekul g memenuhi
gen Syarat
15 | Epigalocatchin 3- 0 11 442 -3.81 Tidak
O-galate Memenuhi
16 | Epigalocatechin 0 7 294 -0.52 Memenuhi
17 | Epikatechin 0 6 278 -0.51 Memenuhi
18 | Eriodiktin 0 10 412 -2.16 Memenuhi
1gfpARISCHR-O- 0 12 | 444 | -306 | Memenuhi
glukosida
20 [ Gallic Acid 4 5 170 0.50 Memenuhi
21 | Gallocatechin 0 7 294 -0.52 Memenuhi
2o | Hexahydroxydiph 0 10 328 | -1.33 | Memenuhi
enoyl
23 Hethydroxyphen 3 10 338 0.98 Tidak _
ic acid Memenuhi
24 | Hydroxyniranthin 0 8 416 0.11 Memenuhi
25 | Hypophyllanthin 0 7 430 3.42 Memenuhi
26 | Isobubialin 0 3 207 -0.40 Memenuhi
27 | Isolintetralin 0 6 400 3.41 Memenuhi
Kaemferol 4'-O-
28 | alfa-L- 0 10 412 0.00 Memenuhi
rhamnopyranoside
29 [ Katechin 0 6 278 -0.51 Memenuhi
30 | Limonene 0 0 136 3.31 Memenuhi
31 | Linnanthin 0 7 412 0.13 Memenuhi
32 | Lintetralin 0 6 400 3.41 Memenuhi
33 | Lupeol 1 1 426 8.02 Memenuhi
34 | Neonirtetralin 0 7 400 0.46 Memenuhi
35 | Niranthin 0 7 432 3.75 Memenuhi
36 | Nirphyllin 1 8 448 3.46 Memenuhi
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LAMPIRAN 17
(LANJUTAN)
Tabel V.3 Data sifat fisikokimia senyawa uji berdasarkan Lipinski rule of five.
_ Donor Aksep Memenuhi/Ti
N Senyaw:_;\_/ngan Hidrog tor Bobot Log P dak _
0 Uji en Hidro | molekul memenuhi
gen Syarat
37 | Nirtetralin 0 6 384 -0.29 Memenuhi
38 | Niruriflavone 3 8 364 3.05 Memenuhi
39 | Nirurin 0 10 472 -1.09 Memenuhi
40 | Norsecurinine 0 3 203 1.01 Memenuhi
41 | P-Cymene 0 0 134 3.12 Memenuhi
42 | Phyllanthin 0 6 418 4.03 Memenuhi
43 | Phyllnirurin 1 5 342 3.59 Memenuhi
44 | Phyllochrysine 0 3 217 1.41 Memenuhi
45 | Phyltetralin 0 6 416 3.70 Memenuhi
46 | Quercetin 5 7 302 2.01 Memenuhi
47 | Quercetol 2 5 354 341 Memenuhi
] . Tidak
48 | Quercitrin 7 i 448 0.30 Memenuhi
49 | Rutin 10 16 | 610 | 030 i
Memenuhi

5 | D604 0 7 388 | 1.87 | Memenuhi

hydroxylintetralin
51 | Secoisolariciresinol 4 6 362 2.12 Memenuhi

Seco-
52 | isolariciresinol 0 6 372 2.16 Memenuhi

trimethyl eter
53 | Securinine 0 3 217 1.41 Memenuhi
54 | Securinol 0 4 220 -0.78 Memenuhi
55 :ee”ahydmxyﬂa"o 0 6 276 | -1.63 | Memenuhi
56 | Urinatetralin 0 6 384 3.12 Memenuhi

Syarat: BM < 500 mg/mol

LogP <5

Donor Hidrogen <5
Akseptor Hidrogen < 10.
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HASIL UJI PREADMET (ABSORPSI DAN DISTRIBUSI)

Tabel V.4 Data hasil pengujian PreADME pada ke-56 senyawa aktif meniran.

Caco-2 cell

Protein Plasma

No Nama Senyawa (nm secl) HIA (%) Binding
1 2,3-DesmethoSgeig 27.80P 93.94° 86.26"
isolintetralin

2 Allosecurinine 50.66° 100.00° 64.05°
3 Astragalin 6.13° 27.49° 73.14P
4 Beta Glucogallin 3.50° 7.68° 35.25°
5 Beta Sitosterol 52.37° 100.00? 100.00?
6 Bursehernin 48.69° 98.36% 88.89°
7 Cubebin Dimethyl eter 55.51° 97.712 88.45°
8 Demethylenniranthin 41.29 94.07° 87.15"
9 Demethyl-secointetralin 27.80P 93.942 86.26°
10 Dibenzylbutirolactone 48.69° 98.36% 88.89°
11 Diosgenin 56.62" 95.802 97.652
12 Ellagic Acid 20.49P 61.40° 88.40°
13 Epibubialin 20.35° 93.922 13.53"
14 Epigalokatechin 0.38° 45.95P 100.00%
15 Epigalokatechin 3-O-galat 12.04° 20.71° 100.00?
16 Epikatechin 0.66° 66.71° 100.00%
17 Epikatechin 3-O-galat 13.21° 40.58" 100.00?
18 Eriodiktin 5.62° 41.98 77.86"
19 Fisetin 4'-O-glukosida 6.24° 11.78¢ 58.75°
20 Gallic Acid 13.85° 53.70° 65.38"
21 Gallocatechin 0.38° 45.95° 100.00%
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LAMPIRAN 18
(LANJUTAN)

Tabel V.4 Data hasil pengujian PreADME pada ke-56 senyawa aktif meniran.
No Nama Senyawa C(:r?:r?-sig?)” HIA (%) ngeii: dF;:}zsma
22 Hexahydroxyldiphenoyl 20.78P 7.06° 87.82°
23 Hexahydroxyphenic acid 20.49P 61.40° 88.40°
24 Hydroxyniranthin 52.98" 97.14 79.48°
25 Hypophyllanthin 55.64° 98.09% 83.82°
26 Isobubialin 20.35° 93.922 13.53
27 Isolintetralin 54.91° 97.612 86.40°
2g fli gy 0! 4 O-alfarL- 5.38" 46.79° 68.66°

rhamnopyranoside

29 Katechin 0.66° 66.71° 100.00°
30 Limonene 23.63° 100.00? 100.00?
31 Linnanthin 57.67° 97.95% 86.42°
32 Lintetralin 57.12 98.09? 87.04°
33 Lupeol 47.17° 100.00? 100.00?
34 Neonirtetralin 55.64° 98.09? 83.88"
35 Niranthin 54.91° 97.61° 86.37"
36 Nirphyllin 53.15° 97.002 85.78°
37 Nirtetralin 56.37° 97.522 85.60°
38 Niruriflavone 20.59° 91.412 93.19°
39 Nirurin 9.86° 62.22° 89.10°
40 Norsecurinine 47.33P 100.002 18.83°
41 P-Cymene 23.43° 100.00? 100.00?
42 Phyllanthin 57.52° 97.522 87.69°
43 PhylInirurin 51.77° 95.802 96.172
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Tabel V.4 Data hasil pengujian PreADME pada ke-56 senyawa aktif meniran.

Caco-2 cell Protein Plasma
)
No Nama Senyawa (nm sec) HIA (%) Binding
44 Phyllochrysine 51.63b 100.002 59.67"
45 Phyltetralin 55.64° 98.09% 83.88"°
46 Quercetin 3.41° 63.49° 93.242
47 Quercetol 28.88° 93.812 87.55P
48 Quercitrin 7.36° 21.56° 76.44P
49 Rutin 8.49° 3.47° 42.23P
50 Seco-4-hydroxylintetralin 46.22° 96.64% 81.41°
51 Secoisolariciresinol 21.15° 84.142 87.82°
Seco-isolariciresinol trimethyl
52 t 53.43° 96.14% 86.95°
eter
53 Securinine 52.02° 100.00? 54.16°
54 Securinol 21.17° 94.34? 47.82°
55 Tetrahydroxyflavone 9.58° 79.442 89.61°
56 Urinatetralin 52.34° 97.712 87.04°

Klasifikasi: In Vitro Caco-2 cell permeability (nm sec-1): >70 higher permeability
(a), 4-70 medium permeability (b), <4 low permeability (c); %human intestinal
absorption (%HIA): 70-100% well absorbed (a), 20-70% moderately absorbed (b),
0-20% poorly absorbed (c); %plasma protein binding: >90% strongly bound (a),
<90% weakly bound (b).
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Tabel V.5 Data hasil pengujian toksisitas yang dilihat dari potensi mutagen dan

karsinogen dari ke 56 senyawa uji.

No Nama Senyawa Toksisitas | Karsinogenisitas
1 | 2,3-Desmethoxy seco-isolintetralin Non-mutagen Negatif
2 | Allosecurinine Mutagen Negatif
3 | Astragalin Non-mutagen Negatif
4 | Beta Glucogallin Mutagen Negatif
5 | Beta Sitosterol Non-mutagen Negatif
6 | Bursehernin Mutagen Negatif
7 | Cubebin Dimethyl eter Mutagen Negatif
8 | Demethylenniranthin Non-mutagen Positif
9 | Demethyl-secointetralin Non-mutagen Negatif

10 | Dibenzylbutirolactone Mutagen Negatif

11 | Diosgenin Non-mutagen Negatif

12 | Ellagic Acid Mutagen Positif

13 | Epibubialin Mutagen Negatif

14 | Epigalokatechin Mutagen Negatif

15 | Epigalokatechin 3-O-galat Non-mutagen Positif

16 | Epikatechin Mutagen Negatif

17 | Epikatechin 3-O-galat Non-mutagen Positif

18 | Eriodiktin Mutagen Negatif

19 | Fisetin 4'-O-glukosida Non-mutagen Negatif

20 | Gallic Acid Mutagen Positif

21 | Gallocatechin Mutagen Negatif
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Tabel V.5 Data hasil pengujian toksisitas yang dilihat dari potensi mutagen dan

karsinogen dari ke 56 senyawa uji.

No Nama Senyawa Toksisitas | Karsinogenisitas
22 | Hexahydroxyldiphenoyl Mutagen Positif
23 | Hexahydroxyphenic acid Mutagen Negatif
24 | Hydroxyniranthin Mutagen Negatif
25 | Hypophyllanthin Mutagen Negatif
26 | Isobubialin Mutagen Negatif
27 | Isolintetralin Mutagen Negatif
28 | Kaemferol 4’-O-alfa-L- Mutagen Negatif
rhamnopyranoside
29 | Katechin Mutagen Negatif
30 | Limonene Mutagen Positif
31 | Linnanthin Mutagen Negatif
32 | Lintetralin Mutagen Negatif
33 | Lupeol Mutagen Positif
34 | Neonirtetralin Mutagen Negatif
35 | Niranthin Mutagen Negatif
36 | Nirphyllin Mutagen Positif
37 | Nirtetralin Mutagen Negatif
38 | Niruriflavone Mutagen Negatif
39 | Nirurin Non-mutagen Negatif
40 | Norsecurinine Mutagen Negatif
41 | P-Cymene Mutagen Negatif
42 | Phyllanthin Mutagen Negatif
43 | Phyllnirurin Mutagen Negatif
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Tabel V.5 Data hasil pengujian toksisitas yang dilihat dari potensi mutagen dan

karsinogen dari ke 56 senyawa uji.

No Nama Senyawa Toksisitas | Karsinogenisitas
44 | Phyllochrysine Mutagen Negatif
45 | Phyltetralin Mutagen Negatif
46 | Quercetin Mutagen Positif
47 | Quercetol Non-mutagen Negatif
48 | Quercitrin Mutagen Negatif
49 | Rutin Non-mutagen Negatif
50 | Seco-4-hydroxylintetralin Mutagen Negatif
51 | Secoisolariciresinol Non-mutagen Negatif
52 | Seco-isolariciresinol trimethyl eter Mutagen Negatif
53 | Securinine Mutagen Negatif
54 | Securinol Mutagen Negatif
55 | Tetrahydroxyflavone Mutagen Positif
56 | Urinatetralin Mutagen Negatif
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