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ABSTRAK 

Tanaman brotowali (Tinospora cordifolia) merupakan salah satu tanaman obat tradisional yang 

banyak digunakan untuk mengobati berbagai penyakit. Kandungan senyawa dalam tanaman 

brotowali mempunyai gugus tersubtitusi yang menyebabkan perubahan sifat fisikomia, 

farmakokinetik, toksisitas dan aktifitas masing-masing senyawa. Perubahan tersebut dapat 

diprediksi melalui in silico. Penelitian ini bertujuan untuk memprediksi secara in silico prediksi 

sifat fisiokimia, proses farmakokinetik (ADME) dan toksisitas dari senyawa yang terkandung 

dalam Brotowali. Prediksi sifat farmakokinetik (ADME) dan toksisitas senyawa dilakukan 

menggunakan program pKCSM online tool. Hasil uji in silico menggunakan program pkCSM 

online tool menunjukkkan bahwa senyawa 20a hydroxyecdyone, amritoside, epicatechin, 

Cordifolioside-A, Magnoflorine, β-Ecdysone, dan Palmatine mempuyai sifat farmakokinetik yang 

baik dan menimbulkan toksisitas yang relative rendah. 

Kata kunci: Brotowali, Toksisitas dan Insilico 

 

ABSTRACT 

Brotowali plant (Tinospora cordifolia) is one of the traditional medicinal plants that is widely used 

to treat various diseases. The content of compounds in brotowali plants has substituted groups that 

cause changes in the physicochemical properties, pharmacokinetic, toxicity and activity of each 

compound. These changes can be predicted through in silico. This study aims to predict in silico 

the prediction of physiochemical properties, phaemacokinetic prosesses (ADME) and toxicity of 

compounds contained in Brotowali. Prediction of pharmacokinetic properties (ADME) and 

toxicity of compounds was carried out using the pkCSM online tool program. The results of 

insilico tests using the pkCSM online tool program showed that the compounds 20a 

hydroxyecdyone, amritoside, epicatechin, Cordifolioside-A, Magnoflorine, β-Ecdysone, and 

Palmatine have good pharmacokinetic properties, and cause relatively low toxicity. 

Keywords: Brotowali, Toxicity and Insilico 
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PENDAHULUAN

Indoneisia meirupakan neigara 

keipulauan yang teirleitak di daeirah 

katulistiwa. Indoneisia meinjadi neigara 

meiga-biodiveirsitas meimpunyai 

keianeikaragaman hayati yang sangat 

tinggi teirutama tumbuh-tumbuhan.  

Tumbuhan sudah dipakai dalam 

peingobatan tradisional seicara turun 

meinurun oleih banyak suku-suku di 

Indoneisia, teirdapat seibanyak 1,845 

speisieis tanaman beirbunga di Indoneisia 

yang teilah dikeitahui meimiliki keigunaan 

seibagai obat(Makatita eit al., 2020). Data 

Badan Keiseihatan Dunia atau WHO 

(World  Heiarth Organization (WHO) 

meinyatakan bahwa leibih dari 65% 

peinduduk di neigara-neigara maju 

meinggunakan peingobatan dari bahan-

bahan alam (Hasanah & Arnanda, 2020). 

Salah satu tumbuhan yang 

dimanfaatkan untuk peingobatan 

tradisioanal adalah brotowali yang 

meimiliki kandungan seinyawa kimia 

yang meinyeimbuhkan beirbagai peinyakit 

(Widyaningsih eit al., 2009). Tanaman 

Tinispora crispa, L.Mieirs (Family 

Meinispeirmaceiaei) meimiliki peiranan 

peinting dalam bidang  tanaman obat 

seirta teilah banyak digunakan seibagai 

obat tradisional. Tanaman brotowali 

(Tinispora crispa, L.Mieirs) meirupakan 

tumbuhan keicil yang tumbuh di daeirah 

tropis beinua Asia. Tanaman ini banyak 

diteimukan di Indoneisia, Malaysia, 

Thailand, India, Cina dan Vieitnam (Asif 

Iqbal eit al., 2012). 

Beibeirapa masyarakat 

meinggunakan tumbuhan ini untuk 

meinyeimbuhkan peinyakit kulit. Seilain 

itu juga dipakai untuk peingobatan 

peinyakit lain seipeirti deimam seibagai 

antipeiriodic, seibagai agein hipogligeinik, 

diureitic, agein peimbeirsih luka untuk luka 

reimatik kronis, deimam malaria. Seicara 

kimia , tanaman brotowali meingandung 

rasa pahit dan juga meingandung 

picroreitinei, beirbeirinei, alkaloid, 

triteirpeineis yaitu cylcloeiucaleinol, 

cycloeiucaleinonei dan flavoneis-O-

glycosideis seipeirti apigeinin dan 

reisin(Asif Iqbal eit al., 2012).Dari hasil 

peineilitian yang dilakukan oleih S. 

Tripathy eit all (2021), meireika banyak 

meineimukan seinyawa diantaranya 20a 

hydroxy eicdysonei, amritosidei, apigei-6-

C, glucosy7-O-glucosidei, eipicateichin, 

tinosporinei B, Cordifoliosidei-A. 

Magnoflorinei, β-E icdysonei dan 

Palmatinei (Tripathy eit al., 2021).

 Teirleipas dari adanya komponein 

kimia yang beirbeida, tanman brotowali 

juga meimiliki speiktrum sifat 

farmakologis yang luas, yang dilaporkan 

dala liteiratur yaitu antibakteiri, anti nyeiri 

anti inflamasi, anti aknkeir dan anti 

oksidan (Asif Iqbal eit al., 2012). Seilain 

itu beirdasarkan studi brotowali meimiliki 

kandungan kimia dari batang 
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diantaranya alkaloid kuinolin, alkaloid 

isokuinolin dan golongan lukosida 

feinolik seirta seinyawa golongan 

glukosida furanoid diteirpeinei dan 

seinyawa golongan furanoid 

diteirpeinei(Kimia, 2015).  Modifikasi 

struktur dilakukan untuk meirancang 

obat yang baru deingan cara meingubah 

gugus teirsubtitusi yang akan 

meinyeibabkan peirubahan 

farmakokineitik, sifat fisiokimia, 

toksisitas seirta aktifitas masing-masing 

seinyawa(Hardjono, 2017) teirmasuk juga 

meingeitahui gambaran inteiraksi obat 

deingan reiseiptor (Sirovich & Kohn, n.d.).

 Peirmodeilan moleikul teilah 

banyak digunakan dalam bidang kimia 

dan komputasional yang beirguna untuk 

meingeitahui aksi obat pada tingkat 

moleikul dan atom, meilaluo simulasi 

proseis inteiraksi obat reiseiptor (docking) 

deingan bantuan komputeir. Teiknik ini 

dinamakan uji in siiko yang beirpeiran 

sangat peinting dalam bidang Kimia 

Meidisinal dalam rangka meirancang, 

meineimukan seirta meingoptimasikan 

seinyawa pada proseis peingeimbangan 

obat(Hardjono, 2017).  

Ujii iin siiliico juga meirupakan ujii 

peimdeikatan untuk meimpreidiiksii siifat 

kiimiia fiisiika moleikul, siifat 

farmakokiineitiika (ADMEi : Absorpsii 

Diistriibusii, Meitaboliismei dan Eiksreisii), 

iinteiraksii seinyawa deingan reiseiptor, 

meimpreidiiskii meikaniismei aksii, 

seileiktiifiitas dan toksiisiitas seinyawa. 

Beibeirapa keiunggulan ujii iin siiliico adalah 

aman, beibbas darii liimbah bahan kiimiia, 

mudah, heimat biiaya dan dapat 

meimpeirpeindeik saat 

peineiliitiian(Kriihariiyanii eit al., 2019). 

Untuk meimpreidiiksii siifat 

farmakokiineitiika (ADMEi : Absorpsii 

Diistriibusii, Meitaboliismei dan E iksreisii) 

seirta toksiisiitas darii seinyawa-seinyawa 

maka diilakukan deingan meinggunakan 

pKCSM onliinei tool (Piireis eit al., 2015) 

(Seibagaii & Einzym, 2023; Wiilapangga, 

2023) 

BAHAN DAN METODE 

Bahan dan Alat 

Bahan yang diipakaii adalah 7 seinyawa 

darii tumbuhan  brotowalii (Tiinospora 

cordiifoliia). Program Cheim Biio Draw 

Ultra Veirsii 8 (CambriidgeiSoft), Program 

Cheim Biio 3D Ultra Veirsii 8 

(CambriidgeiSoft) dan pKCSM. 

Alat yang diigunakan adalah laptop Aceir 

Aspiirei, Siisteim opeirasii Wiindows 10 64 

biit, proseisor Iinteir Corei ii5-7200U, CPU 

@250Ghz, RAM 8,00GB 

Metode 

 

Prediksi Sifat Fisiokimia, 

Farmakokinetik, dan Toksisitas 

Senyawa 

Preidiiksii Siifat Fiisiikokiimiia seipeirtii Beirat 

Moleikul (BM), Logariitma koeifiisiiein 
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Partiisii oktanol/aiir (Log P), jumlah 

iikatan antar atom yang dapat beirotasi i 

(Torsiion), Hydrogein Bond Acceiptors 

(HBA), Hydrogein Bond Donors (HBD) 

dan Polar diilakukan deingan 

meinggunakan deingan meinggunakan 

pkCSM onliinei tool. Peirtama 7 seinyawa 

darii tumbuhan brotowalii diigambarkan 

struktur moleikul 2-D deingan program 

Cheim Biio Draw Ultra  veirsii 8, 

keimudiian diicopiikan pada program 

Cheim Biio 3D Ultra veirsii 8 untuk 

meimbuat struktur 3-D, seilanjutnya 

diismpan dalam beintuk format SMIiLEiS.  

Dalam beintuk format SMIiLEiS iiniilah 

seinyawa diiproseis meinggunakan pkCSM 

onliinei tool deingan alamat 

http://biiosiig.uniimeilb.eidu.au/pkcsm/preid

iictiion untuk meimpreidiiksii siifat 

farmakokiineitiika (ADMEi : Absorpsii 

Diistriibusii, Meitaboliismei dan E iksreisii) 

dan toksiisiitas seinyawa. 

Untuk meimpreidiiksii toksiisiitas  (LD50) 

peir oral pada globally harmoniizeid 

systeim (GSH) diigunakan Protox Surfacei 

Actiifiity (PSA) diilakukan deingan 

meinggunakan pkCSM onliinei tool.  

 

HASIL DAN PEMBAHASAN 

 

Hasiil peimbuatan struktur 2-D 

meinggunakan CheimDraw Profeisiional 

8.0 diitunjukkan pada Gambar 1. 

STRUKTUR 2-D keimudiian diigunakan 

untuk meimbuat struktur 3-D deingan 

meinggunakan CheimDraw 3-D 8.0 

(Gambar 2).  

Gambar struktur kimia dalam 2-D 

dan 3-D 

OH

OH

H

OH

OH

OH

H

OH

O

H

 

O

O O

O

OH

OH

O

OH

HO

HO

O

OH

O

O

OH

HO

OH

OH

 

OHO

OH

OH

OH

OH

 

N+

O

O

O

O

 

a b c d 

N+

O

O

O

O

 

HO

HO

H

O

OH

OH

OH

HO

H

 

O

OO

OH

OH

OH

OH

HO

OHO

H3C

OH

O

CH3  

ei f g  
 

Gambar 1 struktur Kiimi ia 2 Di imeinsii  (a) 2O-

Hi idroxsiieikdiison (b) Amriitosiidei (c) Eipi icateichiin 

(d) Palmatiinei (ei) Magnofloriinei (f) β-Eicdysonei 

(g) Cordiifoliiosiidei A 

Gambar 2 struktur kiimi ia 3 Di imeinsii (a) 2O-

Hi idroxsiieikdiison (b) Amriitosiidei (c) Eipi icateichiin 

(d) Palmatiinei (ei) Magnofloriinei (f) β-Eicdysonei 

(g) Cordiifoliiosiidei A 

 

Tabel 1 . Nama Seinyawa dan kodei smi ileis yang diigunakan untuk ujii preidiiksii fi itokiimiia dan Preidiiksii ADMEi 
N

o 

Nama 

Senyawa 
Kode Smiles Senyawa 

1 

2O-

Hiidroxsiie ik

diison 

O[C@@H]1[C@H](O)C[C@](C(C=C3[C@@]([H])2CC[C@@]4(C)[C@](O)3CCC[C@@]([H])4[C@@

]([C@H](O)CCC(O)(C)C)(C)O)=O)([H])[C@]2(C)C1 

2 Amriitosiide i 
OC4=C(O)C3=C(C(C(O5)=O)=C4)C(C5=C2)=C(OC3=O)C(O)=C2OC1C(O)C(O)C(O)C(COC6C(O)C(C

O)C(O)OC6O)O1 

  

  

a b c d 

 
  

 

ei f g  

http://biosig.unimelb.edu.au/pkcsm/prediction
http://biosig.unimelb.edu.au/pkcsm/prediction
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3 Eipiicate ichiin OC1=CC(O[C@@H]([C@]3=CC(O)=C(O)C=C3)[C@@H](O)C2)=C2C(O)=C1 

4 Palmatiine i COC1=C(OC)C=C(C2=CC(C=CC(OC)=C4OC)=C4C=[N+]2CC3)C3=C1 

5 
Magnoflorii

ne i 
COC1=C(OC)C2=C(C[C@@]4(C)C3C2C(OC)C(OC)CC3CC[N+](C)4C)C=C1 

6 
β-

Eicdysonei 

O[C@H](C[C@@]34[H])[C@H](C[C@]4(C)[C@@]2([H])CC[C@]1(C)[C@@H]([C@@](C)(O)C(CCC

(C)(C)O)O)CC[C@](O)1C2=CC3=O)O 

7 
Cordiifoliiosii

de i A 

O[C@@H]1[C@@](O)(CO)CC[C@H]1O[C@H]2[C@H](O)[C@@H](CO)O[C@@H](OC3=C(OC)C=C

(/C=C\CO)C=C3OC)[C@@H]2O 

Prediksi Fitokimia 

Preidiiksii iin siiliico niilaii parameiteir 

siifat fiisiikokiimiia seinyawa yang 

teirkandung dalam bratawalii dapat diiliihat 

pada Tabeil 2.  Tahun 1971 Liipiinskii eit al. 

teilah meinganaliisiis 2.245 obat darii data 

dasar World Drugs Iindeix. Hasiil analiisiis 

meinyiimpulkan bahwa seinyawa akan 

suliit diiabsorpsii dan peirmeiabiiliitasnya 

reindah apabiila meimpunyaii: beirat 

moleikulnya leibiih beisar 500, niilaii log 

koeifiisiiein partiisii oktanol/aiir (log P) leibiih 

beisar +5; iikatan-H donor (HBD), yang 

diinyatakan deingan jumlah gugus O-H 

dan N-H, leibiih beisar 5; dan iikatan-H 

aseiptor (HBA), yang diinyatakan deingan 

jumlah atom O dan N, leibiih beisar 10.   

Analiisiis teirseibut diikeinal seibagaii hukum 

liima Liipiinskii kareina seimua niilaii 

meirupakan keiliipatan darii angka 

liima(Keisuma eit al., 2018).   Darii tabeil 2 

dapat diisiimpulkan bahwa ada liima 

seinyawa yang meimiiliikii beirat moleikul 

kurang darii 500, niilaii logP kurang darii 

5, niilaii aseiptor dan donor darii iikatan 

hiidrogein kurang darii 10 seihiingga dapat 

diisiimpulkan bahwa keiliima seinyawa 

teirseibut mudah diiabsorpsii.  Keiliima 

seinyawa teirseibut yaiitu 2O-

Hiidroxsiieikdiison, Eipiicateichiin, 

Palmatiinei, Magnofloriinei dan β-

E icdysonei.  

Prediksi in silico aktivitas dan 

toksisitas 

Tabel 2. Preidiiksii iin siiliiko niilaii 

parameiteir siifat fiisiikokiimiia 

meinggunakan pkCSM onliinei tool. BM = 

Beirat Moleikul, LogP = logariitma 

koeifiisiiein partiisii oktanol/aiir, Torsiion = 

iikatan antar atom yang dapat teirputar, 

HBA = Hydrogein Bond Acceiptors, HBD 

= Hydrogein Bond Donors, PSA = Polar 

Surfacei Actiifiity . 

Struktur 

2O-

Hidroxs

iekdison 

Amritos

ide 

Epicate

chin 

Paltami

ne 

Magnof

lorie 

β-

Ecdyso

ne n 

Cordifo

lioside 

A 

BM 494.669 626.476 290.271 352.41 390.544 480.642 502.513 

logP 2.2441 -3.1848 1.5461 3.3848 3.2484 1.854 -1.841 

Torsion 5 6 1 4 4 5 10 
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HBA 7 18 6 4 4 7 12 

HBD 6 10 5  0 0 6 7 

PSA 208.807 242.152 119.662 152.238 169.042 202.442 202.062 

 

 

Tabel   3 Preidi iksi i i in si iliico si ifat farmakokiine itiik (ADME i) dan toksi isi istas se inyawa       

 

ADMEiT 

2
O

-H
iid

ro
x

si
ieik

d
iis

o
n
 

A
m

ri
ito

si
id

ei 

E
ip

iic
at

eic
h

iin
 

P
al

ta
m

iin
ei 

M
ag

n
o

fl
o

ri
iei 

β
-E

icd
y

so
n

ei 

C
o

rd
iif

o
li

io
si

id
ei 

A
 

Iinteistiinal absorptiion (human) 58,59 18.124 73.343 99.847 100 58.732 37.386 

Skiin peirmeiabiiliity  -3,111 -2.735 -2.735 -2.73 -2.756 -3.407 -2.736 

VDss (human) -0.187 0.051 0.649 0.554 0.674 -0.41 -0.272 

BBB peirmeiabiiliity -1.119 -2.743 -1.037 0.414 0.186 -0.952 -0.272 

CYP2D6 substratei No No No No No No No 

CYP2D6 iinhiibiitor No No No No No No No 

Reinal OCT2 substratei No No No No No No No 

Total Cleiarancei 0.574 -0.611 0.278 1.252 0.881 0.572 1.215 

Reinal OCT2 subtratei No No No No No No No 

AMEiS Toxiici ity No No Yeis No No No No 

LD50 (mol/kg) 3.494 2.477 2.112 3.013 2.557 2.791 3.801 

Meinurut Chandeir eit al. (2017), 

seinyawa diikatakan meimpunyaii absorpsii 

yang baiik biila niilaii absorpsiinya > 80%, 

dan absorpsiinya kurang baiik biila < 30%. 

Usus meirupakan teimpat utama untuk 

peinyeirapan obat yang diibeiriikan seicara 

oral(Dwii eit al., 2020). Darii Tabeil 3 

dapat diiliihat bahwa niilaii iinteirtiinal 

absorptiion (human) darii seinyawa 

meimpunyaii absorpsii yang paliing baiik 

adalah paltamiinei dan magnofloriiei 

kareina niilaiinya > 80%, seidangkan 

almriitosiidei meimiiliikii niilaii absorpsii yang 

kurang baiik yaiitu diibawah 30%.  

Meinurut Piireis eit al. (2015), 

seinyawa diikatakan meimpunyaii 

peirmeiabiiliitas kuliit yang reilatiif reindah 

biila meimpunyaii niilaii log Kp > -2,5 

(Hardjono, 2017). Darii Tabeil 3 dapat 

diiliihat bahwa skiin Peirmeiabiiliity (log 

Kp>-2,5 darii seinyawa yang teirkandung 

dalam brotowalii meimpunyaii niilaii log 

Kp > -2,5, seihiingga dapat diipreidiiksii 
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bahwa keitujuh seinyawa teirseibut 

meimpunyaii peirmeiabiiliitas kuliit yang 

baiik. Bahan obat yang meimpunyaii 

peirmeiabiiliitas kuliit baiik dapat diigunakan 

seibagaii peirtiimbangan untuk 

peingeimbangan obat baru deingan 

peimbeiriian transdeirmal (D. Ei. V. Piireis eit 

al., 2015) (Dwii eit al., 2020).  

Volumei diistriibusii (VDss) adalah 

volumei teioriitiis bahwa dosiis total obat 

peirlu diidiistriibusiikan seicara meirata 

untuk meimbeiriikan konseintrasii yang 

sama seipeirtii pada plasma darah. 

Seimakiin tiinggii niilaii VD, seimakiin 

banyak obat yang diidiistriibusiikan dii 

jariingan dariipada plasma. Meinurut Piireis 

eit al. (2015), seinyawa diikatakan 

meimpunyaii Volumei Diistriibusii reindah 

biila niilaii Log VDss < - 0,15, dan tiinggii 

biila > 0,45 (Dwii eit al., 2020). Darii tabeil 

3 dapat diiliihat bahwa niilaii VDss (Steiady 

Statei of Volumei Diistriibutiion) seinyawa 

meimpunyaii niilaii VDss < -0,15 

diiantaranya 20a hydroxyeicdysonei, β-

E icdysonei, dan Palmatiinei, seihiingga 

dapat diipreidiiksii bahwa seimua seinyawa 

teirseibut tiidak dapat diidiistriibusiikan 

seicara meirata untuk meimbeiriikan 

konseintrasii yang sama seipeirtii pada 

plasma darah.  

Keimampuan obat untuk 

meineimbus sawar darah otak ( blood 

braiin barriieir) meirupakan parameiteir 

peintiing yang peirlu diipeirtiimbang untuk 

meimbantu meingurangii eifeik sampiing 

dan toksiisiitas atau untuk meiniingkatkan 

khasiit obat yang aktiiviitas 

farmakologiisnya ada dii dalam otak. 

Peirneiabiiliitas otak darah diiukur seicara iin 

viivo pada modeil heiwan seibagaii logBB, 

yaiitu rasiio logariitmiik konseintrasii pada 

otak teirhadap plasma. Meinurut piireis eit 

al (2015) seinyawa diikatakan mampu 

meineimbus sawar darah otak deingan 

baiik biila meimpunyaii niilaii log BB > 0.3 

dan tak dapat teirdiistriibusii deingan baiik 

biila log BB<-1 (Dwii eit al., 2020). Darii 

tabeil 3 dapat dii liihat bahwa niilaii log BB 

darii seinyawa palmatiinei = 

0.414,magnofloriiei = 0.186,B eicdysonei 

=0.952 dan cordiifoliiosiidei A=0.272, 

yang beirartii leibiih beisar darii > -

1seihiingga dapat dii preidiiksii bahwa 

seinyawa teirseibut mampu meineimbus 

sawar darah otak seicara 

modeirat.Seidangkan seinyawa 2O-

Hiidroxsiieikdiison, Amriitosiidei, 

Cordiifoliiosiidei A dan E ipiicateichiin 

meimiikii niilaii Log < -1 seihiingga 

diipreidiiksii seinyawa teirseibut tiidak biisa 

teirdiistriibusii deingan baiik meineimbus 

darah otak (Wiilapangga, 2023).  

Seicara umum diikeitahuii bahwa 

seibagiian beisar reiaksii meitaboliik akan 

meiliibatkan proseis oksiidasii,siitokrom 

p450 adalah einziim deitoksiifiikasii peintiing 

dalam tubuh, dan teirutama diiteimukan dii 

hatii.beikeirja deingan cara meingoksiidasii 

seinyawa organiik asiing, teirmasuk obat 
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dan meimfasiiliitasii eikskreisii seinyawa 

teirseibut, iinhiibiitor einziim, seipeirtii jus 

grapafruiit dapat meimpeingaruhii 

meitaboliismei obat seihiingga 

diikontraiindiikasiikan teirhadap einziim 

siitokrom P450. Oleih kareina iitu peintiing 

untuk meiniilaii keimampuan seinyawa 

yang dapat meinghambat siitokrom P450 

yang dalam peineiliitiian iinii diiwakiilii oleih 

iisoform P2D6 (CYP2D6)(Hardjono, 

2017). Darii tabeil 3 dapat diiliihat bahwa 

seimua seinyawa keicualii Paltamiinei, tiidak 

meimpeingaruhii atau meinghambat einziim 

CYP2D6, seihiingga dapat diipreidiiksii 

seinyawa turunan teirseibut ceindeirung 

diimeitaboliismei oleih einziim P450.  

Meimpreidiiksii proseis eikskreisi i 

seinayawa dapat diilakukan deingan 

meingukur teitapan total cleiarance i 

(CLTOT) dan reinal organiic catiion 

transporteir 2(OCT2)substratei. CLTOT 

meirupakan kombiinasii darii heipatiic 

eilarancei (meitaboliismei dii hatii dan 

eimpeidu) dan reinal cleiarancei (eikskreisi i 

meilaluii giinjal). Hal iinii teirkaiit deingan 

biioavaiibiiliitas , dan peintiing untuk 

meineintukan tiingkat dosiis dalam 

meincapaii konseintrasii steiady-statei(Dwii 

eit al., 2020). Darii tabeil 3 dapat diiliihat 

bahwa niilaii CLTOT darii seinyawa 

teirseibut dapat diipreidiiksii keiceipatan 

eikskreisii seinyawa organiic catiion 

transporteir 2 adalah transporteir pada 

giinjal yang meimeigang peiran peintiing 

dalam diisposiisii dan cleiarancei obat 

obatan dan seinyawa eindogein.substrat 

OCT2 juga beirpoteinsii meiniimbulkan 

iinteiraksii sampiingan biila dii beiriikan 

beirsama –sama deingan iinhiibiitor 

OCT2(Dwii eit al., 2020). Darii tabeil 3 

dapat diiliihat bahwa keitujuh seinyawa 

tiidak meimpeingaruhii substrat 

OCT2,seihiingga dapat dii preidiiksii 

seinayaw turunan teirseibut bukan 

meirupakan subtratrat OCT2.  

Meineintukan toksiisiitas seinyawa 

dapat diilakukan deingan ujii Ameis 

Toxiiciity. Ujii Ameis Toxiiciity adalah 

meitodei yang diigunakan seicara luas 

untuk meiniilaii poteinsii mutageiniik 

seinyawa deingan meinggunakan bakteirii. 

Hasiil ujii posiitiif meinunjukkan bahwa 

seinyawa teirseibut beirsiifat mutageiniik dan 

oleih kareina iitu dapat beirtiindak seibagaii 

karsiinogein yaiitu seibutan untuk zat yang 

meinyeibabkan kankeir (Dwii eit al., 2020). 

Darii tabeil 3 dapat diiliihat bahwa 

E ipiicateichiin diipreidiiksii meiniimbulkan 

eifeik mutageiniik. Seidangkan seinyawa 

2O-Hiidroxsiieikdiison, Amriitosiidei, 

palmatiinei, Magnofloriiei, β-E icdysonei dan 

Cordiifoliiosiidei diipreidiiksii tiidak 

meiniimbulkan eifeik mutageiniik. 

LD50 adalah jumlah seinyawa 

yang diibeiriikan yang dapat meinyeibabkan 

keimatiian 50% keilompok heiwan coba 

(Hardjono, 2017). Darii tabeil 3 dapat 

diipreidiiksii niilaii LD50 pada rodeint darii 
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kandungan seinyawa beirkiisar antara 

2.113 sampaii 3.801 mg/kg.  

Kesimpulan 

Darii hasiil peineiliitiian peirmodeilan 

moleikul iinii dapat diisiimpulkan bahwa 

seinyawa 20a hydroxyeicdysonei, 

amriitosiidei, eipiicateichiin, Cordiifoliiosiidei-

A, Magnofloriinei, β-E icdysonei, dan 

Palmatiinei layak untuk diisiinteisiis dan 

diiujii aktiifiitasnya seicawa iinviitro dan iin 

viivo, kareina preidiiksii akan diiabsorbsii 

deingan sangat baiik dii usus, meimpunyaii 

peirmeiabiiliitas kuliit yang baiik, dapat 

diidiistriibusiikan seicara meirata untuk 

meimbeiriikan konseintrasii yang sama 

seipeirtii pada plasma darah, mampu 

meineimbus sawar darah-otak seicara 

modeirat, ceindeirung diimeitaboliismei oleih 

einziim P450, meimpunyaii toksiisiitas yang 

reilatiivei reindah dan diipreidiiksii 

meimpunyaii aktiifiitas siitotoksiik yang 

paliing beisar meinggunakan pkCSM 

onliinei tool.  
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