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Lampiran 1. Hasil penggambaran Turunan Retinoid 

No. Struktur Senyawa No. Struktur Senyawa 

1 

 
RA 

5 

 
Methyl 4-hydroxyretinoate 

2 

 
t-butyl 4-oxoretinoate 

6 

 
RAL 

3 

 
t-butyl 4-hydroxyretinoate 

7 

 
4-hydroxyretinaldehyde 

4 

 
Methyl 4-hydroxyretinoate 

8 

 
4-(4-methoxyphenyl) retinal 
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Lampiran 2. Hasil Regresi Pemodelan Struktur 
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Lampiran 3. Hasil Seleksi Model Persamaan dengan nilai R yang memenuhi 

No Deskriptor R R2 Adjusted R2 SEE F Sig 

1 Log P+MW 0,97 0,95 0,89 5,69 0,92 0,054 

2 Log P+Vol 0,99 0,98 0,96 3,41 2,66 0,019 

3 Log P+Area 0,98 0,96 0,92 4,97 1,23 0,041 

4 LogS+MW 0,96 0,92 0,85 6,78 0,63 0,077 

5 LogS+Vol 0,97 0,94 0,89 5,74 0,90 0,055 

6 LogS+Area 0,97 0,94 0,88 5,99 0,83 0,060 

7 LogP+Total_E 0,96 0,93 0,86 6,49 0,70 0,070 

8 LogP+Ele_E 0,98 0,96 0,93 4,59 1,45 0,035 

9 LogP+Homo 0,99 0,98 0,96 3,32 2,81 0,018 

10 LogP+Lumo 0,99 0,98 0,97 3,07 3,29 0,016 

11 LogS+Ele_E 0,97 0,94 0,87 6,15 0,78 0,063 

12 LogS+HF 0,95 0,91 0,82 7,43 0,52 0,092 

13 LogS+Homo 0,99 0,98 0,96 3,47 2,57 0,020 

14 MW+Total_E 1 0,99 0,98 2,41 5,38 0,010 

15 MW+Ele_E 0,97 0,93 0,87 6,35 0,73 0,067 

16 MW+HF 0,99 0,98 0,96 3,3 2,85 0,018 

17 MW+Homo 0,99 0,98 0,95 3,7 2,25 0,023 

18 MW+Lumo 0,96 0,93 0,85 6,69 0,65 0,075 

19 Vol+Total_E 0,97 0,93 0,86 6,41 0,71 0,069 

20 Vol+Ele_E 0,97 0,93 0,87 6,34 0,73 0,067 

21 Vol+HF 0,98 0,97 0,94 4,23 1,71 0,030 

22 Vol+Homo 0,98 0,95 0,91 5,32 1,06 0,047 

23 Vol+Lumo 0,98 0,97 0,93 4,53 1,48 0,034 

24 Area+Total_E 1 1 1 0,86 42,53 0,001 

25 Area+Ele_E 0,97 0,94 0,88 5,9 0,85 0,058 

26 Area+HF 0,99 0,99 0,97 2,91 3,68 0,014 

27 Area+Homo 0,99 0,98 0,96 3,66 2,31 0,022 

28 Area+Lumo 0,97 0,94 0,89 5,79 0,89 0,056 

29 Log P+MW+Vol 1 1 1 0,24 31,27 0,009 

30 Log P+MW+Area 1 1 1 0,19 52,08 0,007 

31 Log P+Vol+Area 1 1 1 0,26 27,49 0,010 

32 LogS+MW+Vol 0,98 0,95 0,81 7,61 0,03 0,278 

33 LogS+MW+Area 1 0,99 0,97 2,89 0,22 0,106 

34 LogP+LogS+MW 0,98 0,96 0,84 6,89 0,04 0,252 

35 LogP+LogS+Vol 0,99 0,99 0,95 3,73 0,13 0,137 

36 LogP+LogS+Area 0,99 0,97 0,89 5,79 0,05 0,212 
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37 LogP+Total_E+Ele_e 1 1 0,99 1,79 0,58 0,066 

38 LogP+Total_e+HF 0,99 0,98 0,91 5,07 0,07 0,186 

39 LogP+Total_E+Homo 1 1 1 1,09 1,56 0,040 

40 LogP+Total_e+Lumo 0,99 0,98 0,94 4,28 0,10 0,157 

41 LogP+Ele_E+HF 0,99 0,99 0,95 3,86 0,12 0,142 

42 LogP+Ele_E+Homo 1 1 1 0,65 4,34 0,024 

43 LogP+Ele_E+Lumo 0,99 0,98 0,94 4,27 0,10 0,157 

44 LogP+HF+Homo 0,99 0,99 0,96 3,58 0,14 0,131 

45 LogP+HF+Lumo 1 1 0,99 2,05 0,44 0,075 

46 LogP+Homo+Lumo 1 0,99 0,97 2,83 0,23 0,104 

47 LogS+Total_E+Ele_e 1 1 0,99 1,38 0,97 0,051 

48 LogS+Total_e+HF 0,99 0,98 0,94 4,33 0,10 0,159 

49 LogS+Total_E+Homo 0,99 0,98 0,93 4,54 0,09 0,167 

50 LogS+Total_e+Lumo 0,94 0,89 0,54 11,68 0,01 0,421 

51 LogS+Ele_E+HF 1 0,99 0,97 3,04 0,20 0,112 

52 LogS+Ele_E+Homo 0,99 0,98 0,94 4,3 0,10 0,158 

53 LogS+HF+Homo 0,99 0,99 0,95 3,82 0,13 0,140 

54 LogS+HF+Lumo 1 0,99 0,97 3,03 0,20 0,111 

55 LogS+Homo+Lumo 0,99 0,99 0,94 4,1 0,11 0,150 

56 LogP+LogS+Ele_E 0,99 0,98 0,9 5,44 0,06 0,199 

57 LogP+LogS+HF 0,99 0,98 0,93 4,68 0,08 0,172 

58 LogP+LogS+Homo 0,99 0,99 0,95 3,69 0,13 0,135 

59 LogP+LogS+Lumo 1 1 0,99 1,6 0,72 0,059 

60 MW+Total_E+Ele_e 1 1 0,99 2,04 0,44 0,075 

61 MW+Total_e+HF 1 0,99 0,96 3,4 0,16 0,125 

62 MW+Total_E+Homo 1 1 1 0,72 3,55 0,027 

63 MW+Total_e+Lumo 1 1 1 1,06 1,64 0,039 

64 MW+Ele_E+HF 0,99 0,98 0,93 4,6 0,09 0,169 

65 MW+Ele_E+Homo 1 0,99 0,97 2,83 0,23 0,104 

66 MW+Ele_E+Lumo 0,99 0,97 0,89 5,66 0,06 0,207 

67 MW+HF+Homo 1 0,99 0,97 3,09 0,19 0,114 

68 MW+HF+Lumo 0,99 0,98 0,93 4,5 0,09 0,165 

69 MW+Homo+Lumo 1 1 1 0,22 38,69 0,008 

70 Vol+Total_E+Ele_e 0,99 0,99 0,95 3,91 0,12 0,144 

71 Vol+Total_e+HF 0,99 0,98 0,91 5,08 0,07 0,186 

72 Vol+Total_E+Homo 0,99 0,99 0,94 4,22 0,10 0,155 

73 Vol+Total_e+Lumo 1 0,99 0,96 3,37 0,16 0,124 

74 Vol+Ele_E+HF 0,99 0,98 0,92 4,86 0,08 0,178 
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75 Vol+Ele_E+Homo 1 1 1 0,76 3,22 0,028 

76 Vol+Ele_E+Lumo 1 0,99 0,97 3,1 0,19 0,114 

77 Vol+HF+Homo 0,99 0,97 0,88 5,95 0,05 0,218 

78 Vol+HF+Lumo 0,99 0,98 0,94 4,33 0,10 0,159 

79 Vol+Homo+Lumo 1 1 1 1,11 1,49 0,041 

80 Area+Total_E+Ele_e 1 1 1 1,1 1,52 0,041 

81 Area+Total_e+HF 1 1 1 0,36 139,11 0,013 

82 Area+Total_E+Homo 1 1 1 1,2 1,29 0,044 

83 Area+Total_e+Lumo 1 1 1 1,22 1,25 0,045 

84 Area+Ele_E+HF 0,99 0,99 0,95 3,98 0,12 0,146 

85 Area+Ele_E+Homo 1 1 0,98 2,23 0,37 0,082 

86 Area+HF+Homo 1 0,99 0,97 3,15 0,18 0,116 

87 Area+HF+Lumo 0,99 0,99 0,94 4,09 0,11 0,150 

88 Area+Homo+Lumo 1 1 1 0,31 19,41 0,011 

89 MW+Vol+Total_E 1 1 0,99 1,66 0,67 0,061 

90 MW+Vol+HF 0,99 0,98 0,93 4,46 0,09 0,164 

91 MW+Vol+Homo 1 1 0,99 1,87 0,53 0,069 

92 MW+Vol+Lumo 0,99 0,99 0,94 4,08 0,11 0,150 

93 Vol+Area+Total_E 1 1 1 1,19 1,30 0,044 

94 Vol+Area+Ele_E 0,99 0,98 0,93 4,51 0,09 0,166 

95 Vol+Area+HF 0,99 0,99 0,94 4,11 0,11 0,151 

96 Vol+Area+Homo 1 1 0,99 1,54 0,78 0,057 

97 Vol+Area+Lumo 0,99 0,98 0,92 4,82 0,08 0,177 

98 MW+Area+Total_E 1 1 1 1,22 1,25 0,045 

99 MW+Area+Ele_E 1 1 1 0,86 2,53 0,031 

100 MW+Area+HF 1 0,99 0,96 3,38 0,16 0,124 

101 MW+Area+Homo 0,99 0,98 0,93 4,53 0,09 0,166 

102 MW+Area+Lumo 1 1 0,99 1,42 0,92 0,052 
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Lampiran 4. Hasil Validasi Silang 

 

Senyawa IC50 depigmentasi (Y) koef. 

MW HOMO LUMO 

y' y-y' (y-y')^2 y rata y-y rata (y-y rata)^2 q^2 koef. nilai koef. nilai koef. nilai 

RA 2 199,22 300 0,19 -8,93 30,64 -0,699 -25,63 0,52017 1,47983 2,19 12,7 -10,7 114,49 0,96 

DIV 404 20 213,06 361 0,19 -8,52 31,48 -0,462 -19,75 22,5649 -2,5649 6,58 12,7 7,3 53,29  
DIV 408 0,5 280,36 328 0,15 -9,14 38,47 -0,692 -29,07 -1,93936 2,43936 5,95 12,7 -12,2 148,84  
DIV 857 1 206,5 300 0,19 -8,99 31,27 -0,744 -26,41 2,03174 -1,03174 1,06 12,7 -11,7 136,89  
DIV 736 40 196,66 407 0,16 -8,37 28,57 -0,715 -15,88 34,0033 5,9967 35,96 12,7 27,3 745,29  

 12,7          51,74   1198,8  
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Lampiran 5. Gambaran Struktur Senyawa Baru Turunan Retinoid 

No. Senyawa Turunan Baru No. Senyawa Turunan Baru 

#1 

R1 

 

 

#9 

R1 

 

#2 

R1 

 

#10 

R1 

 

#3 

R1 

 

#11 

R1 

 

#4 

R1 

 

#12 

R1 

 

#5 

R1 

 

#13 

R1 

 

#6 

R1 

 

#14 

R1 

 

#7 

R1 

 

#15 

R1 

 

#8 

R1 

 

#16 

R1 
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No. Senyawa Turunan Baru No. Senyawa Turunan Baru 

#17 

R2 

 

#33 

R3 

 

#18 

R2 

 

#34 

R3 

 

#19 

R2 

 

#35 

R3 

 

#20 

R2 

 

#36 

R3 

 

#21 

R2 

 

#37 

R3 

 

#22 

R2 

 

#38 

R3 

 

23 

R2 

 

#39 

R3 
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#24 

R2 

 

#40 

R3 

 

#25 

R2 

 

#41 

R3 

 

#26 

R2 

 

#42 

R3 

 

#27 

R2 

 

#43 

R3 

 

#28 

R2 

 

#44 

R3 

 

#29 

R2 

 

#45 

R3 

 

#30 

 R2 

 

 

#46 

R3 
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#31 

R2 

 

#47 

R3 

 

#32 

R2 

 

#48 

R3 
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Lampiran 6. Hasil prediksi IC50 depigmentasi senyawa modifikasi pada R1 atau R2 atau R3  

Senyawa turunan Substituen Kons. 

Deskriptor IC50  

depigmentasi 

 prediksi 

MW Homo Lumo 

Koef. nilai Koef. nilai Koef. nilai 

acuan  

(methyl 4- 

oxoretinoate ) CH3 203,6 0,19 328 31,01 -9,14 -25,91 -0,69 0,4 

#1 R1 C3H7 203,6 0,19 357 31,01 -9,11 -25,91 -0,66 6,1 

#2 R1 H 203,6 0,19 314 31,01 -9,20 -25,91 -0,82 -0,7 

#3 R1 CH2OCH3 203,6 0,19 359 31,01 -9,14 -25,91 -0,72 7,0 

#4 R1 CH2SO2CH3 203,6 0,19 407 31,01 -8,85 -25,91 -1,31 40,4 

#5 R1 C2H5 203,6 0,19 343 31,01 -9,11 -25,91 -0,67 3,7 

#6 R1 CHCl2 203,6 0,19 397 31,01 -9,34 -25,91 -1,06 16,9 

#7 R1 CF3 203,6 0,19 382 31,01 -9,41 -25,91 -1,18 14,9 

#8 R1 CH2CF3 203,6 0,19 396 31,01 -9,26 -25,91 -0,94 15,9 

#9 R1 CH2SCH3 203,6 0,19 375 31,01 -8,56 -25,91 -0,77 29,3 

#10 R1 C6H5 203,6 0,19 391 31,01 -9,18 -25,91 -0,83 14,8 

#11 R1 CH2-C6H5 203,6 0,19 405 31,01 -9,18 -25,91 -0,72 14,5 

#12 R1 siklo-C5H9 203,6 0,19 383 31,01 -9,10 -25,91 -0,66 11,3 

#13 R1 siklo-C4H7 203,6 0,19 369 31,01 -9,12 -25,91 -0,69 8,9 

#14 R1 CH2siklo-C3H5 203,6 0,19 369 31,01 -9,14 -25,91 -0,68 7,9 

#15 R1 siklo-C6H11 203,6 0,19 397 31,01 -9,09 -25,91 -0,64 13,8 

#16 R1 CH2CH2-C6H5 203,6 0,19 419 31,01 -9,15 -25,91 -0,71 17,8 

#17 R2 C3H7 203,6 0,19 357 31,01 -9,15 -25,91 -0,71 6,0 

#18 R2 H 203,6 0,19 314 31,01 -9,18 -25,91 -0,79 -0,9 

#19 R2 CH2OCH3 203,6 0,19 359 31,01 -9,01 -25,91 -0,64 9,0 

#20 R2 CH2SO2CH3 203,6 0,19 407 31,01 -8,69 -25,91 -0,97 36,5 

#21 R2 C2H5 203,6 0,19 343 31,01 -9,15 -25,91 -0,72 3,6 

#22 R2 CHCl2 203,6 0,19 397 31,01 -9,30 -25,91 -0,99 16,3 

#23 R2 CF3 203,6 0,19 382 31,01 -9,26 -25,91 -0,91 12,7 

#24 R2 CH2CF3 203,6 0,19 396 31,01 -9,23 -25,91 -0,91 16,3 

#25 R2 CH2SCH3 203,6 0,19 375 31,01 -8,37 -25,91 -0,86 37,5 

#26 R2 C6H5 203,6 0,19 391 31,01 -9,08 -25,91 -0,67 13,7 

#27 R2 CH2-C6H5 203,6 0,19 405 31,01 -9,06 -25,91 -0,80 20,3 

#28 R2 siklo-C5H9 203,6 0,19 383 31,01 -9,09 -25,91 -0,73 13,5 

#29 R2 siklo-C4H7 203,6 0,19 369 31,01 -9,13 -25,91 -0,71 8,9 

#30 R2 CH2siklo-C3H5 203,6 0,19 369 31,01 -9,12 -25,91 -0,77 10,7 

#31 R2 siklo-C6H11 203,6 0,19 397 31,01 -9,11 -25,91 -0,67 13,9 

#32 R2 CH2CH2-C6H5 203,6 0,19 419 31,01 -9,02 -25,91 -0,70 21,7 

#33 R3 C3H7 203,6 0,19 357 31,01 -9,17 -25,91 -0,69 4,8 

#34 R3 H 203,6 0,19 314 31,01 -9,13 -25,91 -0,73 -1,0 

#35 R3 CH2OCH3 203,6 0,19 359 31,01 -9,00 -25,91 -0,76 12,5 

#36 R3 CH2SO2CH3 203,6 0,19 407 31,01 -8,90 -25,91 -1,18 35,5 

#37 R3 C2H5 203,6 0,19 343 31,01 -9,15 -25,91 -0,69 3,0 

#38 R3 CHCl2 203,6 0,19 397 31,01 -9,06 -25,91 -0,72 16,8 
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#39 R3 CF3 203,6 0,19 382 31,01 -9,16 -25,91 -0,83 13,7 

#40 R3 CH2CF3 203,6 0,19 396 31,01 -9,31 -25,91 -0,91 13,8 

#41 R3 CH2SCH3 203,6 0,19 375 31,01 -8,60 -25,91 -0,66 25,2 

#42 R3 C6H5 203,6 0,19 391 31,01 -9,08 -25,91 -0,66 13,5 

#43 R3 CH2-C6H5 203,6 0,19 405 31,01 -9,19 -25,91 -0,70 13,7 

#44 R3 siklo-C5H9 203,6 0,19 383 31,01 -9,09 -25,91 -0,74 13,6 

#45 R3 siklo-C4H7 203,6 0,19 369 31,01 -9,12 -25,91 -0,71 9,2 

#46 R3 CH2siklo-C3H5 203,6 0,19 369 31,01 -9,15 -25,91 -0,71 8,3 

#47 R3 siklo-C6H11 203,6 0,19 397 31,01 -9,10 -25,91 -0,71 15,1 

#48 R3 CH2CH2-C6H5 203,6 0,19 419 31,01 -9,12 -25,91 -0,71 18,8 

 


