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Sketsa senyawa-senyawa bioaktif Sargassum sp dan 
derivatnya 

Konversi struktur ke format SMILES 

Prediksi ADMET 

Analisis hasil prediksi ADMET 
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Lampiran 2. Hasil penelitian  

 

a) Golongan Terpenoid 

Tabel 37. Data Senyawa Uji Golongan Terpenoid 

No Identitas Senyawa Golongan  Struktur SMILES 

1 Fucoxanthin Terpenoid  

 

 

CC(=CC=CC=C(C)

C=CC=C(C)C(=O)

CC12C(CC(CC1(O

2)C)O)(C)C)C=CC=

C(C)C=C=C3C(CC(

CC3(C)O)OC(=O)C

)(C)C 

2 Beta-Caroten Terpenoid  

 

 

CC1=C(C(CCC1)(C

)C)C=CC(=CC=CC

(=CC=CC=C(C)C=

CC=C(C)C=CC2=C

(CCCC2(C)C)C)C)

C 

3 Violaxanthin Terpenoid  

 

 

CC(=CC=CC=C(C)

C=CC=C(C)C=CC1

2C(CC(CC1(O2)C)

O)(C)C)C=CC=C(C

)C=CC34C(CC(CC

3(O4)C)O)(C)C 

4 Alfa-tocopherol Terpenoid  

 

CC1=C(C2=C(CCC

(O2)(C)CCCC(C)C

CCC(C)CCCC(C)C

)C(=C1O)C)C 

5 Retroflexanone Terpenoid  

 

 

C1(=CC(=CC(=C1

C(CCCCC=CC[C@

H](C=CC=CCCCC

C)O)=O)O)O)O 

6 Fallachromenoic 

acid 

Terpenoid  

 

C1=C(C=C(C2=C1

C=CC(O2)©CCC=

C(CCC=C(CCC(C©

=C)Cl)C(=O)O)C)C

)O 

7 Fallahydriquinone Terpenoid  

 

CC(=CCC(O)C(=C

CCC(=CCCC(=CCc

1cc(O)cc(C)c1O)C)

C)CO)C 
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8 Grasshopper 

Ketone 

Terpenoid 

 

CC(=O)C=C=C1C(

CC(CC1(C)O)O)(C)

C 

9 Sargahydroquinoic 

acid 

Terpenoid  

 

CC1=CC(=CC(=C1

O)CC=C(C)CCC=C

(C)CCC=C(CCC=C

(C)C)C(=O)O)O 

10 Senyawa 16 Terpenoid  

 

 

C1(C(=CC(C=C1C)

=O)CC=C(CCC=C(

CCC=C2C(=O)OC(

CC2)C(=C)C)C)C)=

O 

11 Senyawa 21 Terpenoid  

 

 

 

CCC1=C(C2=NC1=

CC3=C(C4=C(C(C(

=C5C(C(C(=CC6=

NC(=C2)C(=C6C)C

=C)N5)C)CCC(=O)

OCC=C(C)CCCC(

C)CCCC(C)CCCC(

C)C)C4=N3)C(=O)

OC)O)C)C 

12 Senyawa 23 Terpenoid  

 

 

CCC1=C(C2=NC1=

CC3=C(C4=C(C(C(

=C5C(C(C(=CC6=

NC(=C2)C(=C6C)C

=C)N5)C)CCC(=O)

O)C4=N3)C(=O)OC

)O)C)C 

 

Tabel 38. Lampiran data prediktif Drug-Likeness senyawa uji golongan Terpenoid 

(SwissADME) 

No Senyawa Lipinski Ghose Veber Egan Muegge 

1 Fucoxanthin Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

2 Beta-Caroten Tidak Tidak Iya Tidak Tidak 

3 Violaxanthin Tidak Tidak Iya Tidak Tidak 

4 Alfa-tocopherol Iya Tidak Tidak Tidak Tidak 

5 Retroflexanone Iya Iya Tidak Iya Tidak 

6 Fallachromenoic acid Iya Tidak Tidak Tidak Tidak 

7 Fallahydriquinone Iya Tidak Tidak Tidak Tidak 

8 Grasshopper Ketone Iya Iya Iya Iya Iya 

9 Sargahydroquinoic 
acid 

Iya Tidak Tidak Tidak Tidak 

10 Senyawa 16 Iya Tidak Iya Tidak Tidak 

11 Senyawa 21 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 
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12 Senyawa 23 Iya Tidak Iya Tidak Iya 

 

Tabel 39. Lampiran data prediktif Drug-Likeness senyawa uji golongan Terpenoid 

(ADMETLab 2.0)  

No Senyawa NP 
Score 

Lipinski 
Rules 

Pfizer 
Rules 

GSK 
Rules 

Golden 
Rules 

1 Fucoxanthin 2.335 Tidak Iya Tidak Tidak 

2 Beta-Caroten 1.127 Tidak Tidak Tidak Tidak 

3 Violaxanthin 1.534 Tidak Tidak Tidak Tidak 

4 Alfa-tocopherol 1.500 Iya Tidak Tidak Tidak 

5 Retroflexanone 1.789 Iya Iya Tidak Iya 

6 Fallachromenoic 
acid 

2.804 Iya Tidak Tidak Iya 

7 Fallahydriquinone 2.145 Iya Iya Tidak Iya 

8 Grasshopper 
Ketone 

2.541 Iya Iya Iya Iya 

9 Sargahydroquinoic 
acid 

1.914 Iya Iya Tidak Iya 

10 Senyawa 16 2.45 Iya Tidak Tidak Iya 

11 Senyawa 21 0.875 Tidak Iya Tidak Tidak 

12 Senyawa 23 0.691 Iya Iya Tidak Tidak 

 

Tabel 40. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan Terpenoid 

(Server tools pkCSM) 

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco
-2 

HIA Fu Vd BBB 2D6 3A4 Kli 
rens 

OCT-
2 

1 Fuco 
xanthin 

0.74 90.
54 

0 -0.66 -0.53 Tidak Iya 0.34 Tidak 

2 Beta-
Caroten 

1.26 91.
73 

0 0.27 0.94 Tidak Iya 1.06 Tidak 

3 Viola 
xanthin 

0.66 91.
09 

0 -0.27 -0.13 Tidak Iya 0.51 Tidak 

4 Alfa-
tocopherol 

1.35 89.
78 

0 0.71 0.88 Tidak Iya 0.79 Tidak 

5 Retro 
flexanone 

0.10 75.
16 

0.14 0.17 -1.10 Tidak Iya 1.46 Tidak 

6 Falla 
chromenoic 
acid 

0.33 91.
87 

0 -0.91 -0.39 Tidak Iya -
0.15 

Tidak 

7 Fallahydri 
quinone 

0.80 88.
05 

0.16 -0.09 -1.089 Tidak Tidak 1.40 Tidak 

8 Grass 
hopper 
Ketone 

1.23 94.
90 

0.55 -0.28 -0.056 Tidak Tidak 1.27 Tidak 

9 Sargahydro
quinoic acid 

0.57 91.
65 

0.01 -1.05 -0.96 Tidak Iya 1.27 Tidak 

10 Senyawa 1.18 95. 0 0.03 -0.31 Tidak Iya 1.63 Tidak 
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16 89 

11 Senyawa 
21 

0.58 100 0 -1.00 -1.07 Tidak Iya -0.1 Tidak 

12 Senyawa 
23 

0.54 70.
99 

0.02 -0.68 -0.88 Tidak Iya 0.14 Tidak 

 

Tabel 41. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan Terpenoid 

(Server tools ADMETLAB 2.0) 

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco
-2 

HIA Fu Vd BBB 2C9 2D6 3A4 Klirens  

1 Fuco 
xanthin 

-4.81 0.09 2.9
1 

3.6
8 

0.48 Tidak Iya Iya 1.77 

2 Beta-
Caroten 

-6.00 0.18 2.1
3 

7.3
3 

0.0 Iya Iya Iya 0.23 

3 Viola 
xanthin 

-5.14 0.68 2.9
4 

2.8 0.17
4 

Tidak Iya Iya 5.06 

4 Alfa-
tocopherol 

-4.78 0.00
3 

2.0
0 

6.8
37 

0.81
3 

Iya Tidak Tidak 8.30 

5 Retro 
flexanone 

-4.98 0.15 2.0
2 

1.1
9 

0.02
7 

Iya Tidak Tidak 7.16 

6 Fallachrom
enoic acid 

-4.80 0.00
4 

0.5
7 

2.2
1 

0.08
8 

Iya Tidak Tidak 3.55 

7 Fallahydriq
uinone 

-4.90 0.01 4.5
6 

6.9
6 

0.12
4 

Iya Tidak Tidak 14.90 

8 Grass 
hopper 
Ketone 

-4.60 0.01 40.
4 

1.4
5 

0.96 Tidak Tidak Tidak 5.69 

9 Sargahydro
quinoic acid 

-4.94 0.01 4.0
5 

3.2
5 

0.08 Iya Tidak Tidak 8.56 

10 Senyawa 
16 

-4.62 0.01 2.0
52 

3.9
6 

0.00
2 

Iya Tidak Tidak 5.31 

11 Senyawa 
21 

-5.33 0.09 1.0
5 

5.3
1 

0.00
1 

Tidak Tidak Iya 0.45 

12 Senyawa 
23 

-5.69 0.01 3.5 1.3
2 

0.0 Tidak Tidak Iya 0.65 

 

Tabel 42. Lampiran data prediktif toksisitas senyawa uji golongan Terpenoid 

No Senyawa Genotoksik non-Genotoksik Ames-test 

1 Fucoxanthin Iya Iya Tidak 

2 Beta-Caroten Tidak Tidak Iya 

3 Violaxanthin Iya Iya Tidak 

4 Alfa-tocopherol Tidak Tidak Tidak 

5 Retroflexanone Tidak Tidak Tidak 

6 Fallachromenoic acid Iya Iya Tidak 

7 Fallahydriquinone Iya Tidak Tidak 

8 Grasshopper Ketone Tidak Tidak Tidak 
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9 Sargahydroquinoic acid Tidak Tidak Tidak 

10 Senyawa 16 Iya Iya Tidak 

11 Senyawa 21 Iya Tidak Tidak 

12 Senyawa 23 Tidak Tidak Tidak 

 

b) Fenolik 

Tabel 43. Data Senyawa Uji Golongan Fenolik 

No Identitas Senyawa Golongan  Struktur SMILES 

1 Phloroglucinol Fenolik 

 

C1=C(C=C(C=C1O

)O)O 

2 Fucophlorethol Fenolik  

 

C1=C(C=C(C(=C1

O)C2=C(C=C(C=C

2O)OC3=C(C=C(C

=C3O)O)O)O)O)O 

3 Fucodiphlorethol Fenolik 

 

C1=C(C=C(C(=C1

O)C2=C(C=C(C=C

2OC3=C(C=C(C=C

3OC4=C(C=C(C=C

4O)O)O)O)O)O)O)

O)O 

4 Dieckol Fenolik 

 

C1=C(C=C(C=C1O

)OC2=C(C=C(C3=

C2OC4=C(C=C(C=

C4O3)OC5=C(C=C

(C=C5O)OC6=C(C

=C(C7=C6OC8=C(

C=C(C=C8O7)O)O)

O)O)O)O)O)O)O 

5 Eckol Fenolik 

 

C1=C(C=C(C=C1O

)OC2=C(C=C(C3=

C2OC4=C(C=C(C=

C4O3)O)O)O)O)O 

6 Diphlorethol Fenolik 

 

C1=C(C=C(C=C1O

)OC2=C(C=C(C=C

2O)O)O)O 

7 Coumarin Fenolik 

 

C1=CC=C2C(=C1)

C=CC(=O)O2 
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8 Lignin Fenolik 

 

CC(=O)NC1=C2C(

=C(C=C1)S(=O)(=

O)[O-

])C=C(C(=C2O)N=

NC3=CC=CC=C3)

S(=O)(=O)[O-

].[Na+].[Na+] 

9 Negletin Fenolik 

 

COC1=C(C(=C2C(

=C1)OC(=CC2=O)

C3=CC=CC=C3)O)

O 

10 Wogonin Fenolik 

 

COC1=C(C=C(C2=

C1OC(=CC2=O)C3

=CC=CC=C3)O)O 

11 Aurantiamide 

Acetate 

Fenolik 

 

CC(=O)OCC(CC1=

CC=CC=C1)NC(=O

)C(CC2=CC=CC=C

2)NC(=O)C3=CC=

CC=C3 

12 Liquiritigenin Fenolik 

 

C1C(OC2=C(C1=O

)C=CC(=C2)O)C3=

CC=C(C=C3)O 

13 Anthraquinone Fenolik 

 

C1=CC=C2C(=C1)

C(=O)C3=CC=CC=

C3C2=O 

14 Senyawa 1 Fenolik 

 

C1=C(C=C(C=C1O

)OC2=C(C=C(C3=

C2OC4=C(C=C(C(

=C4O3)C5=C6C(=

C(C=C5O)O)OC7=

C(O6)C(=CC(=C7O

C8=CC(=CC(=C8)

O)O)O)O)O)O)O)O

)O 

15 Senyawa 2 Fenolik 

 

C1=C(C=C(C=C1O

)OC2=C(C=C(C3=

C2OC4=C(C=C(C=

C4O3)OC5=C(C=C

(C=C5O)O)O)O)O)

O)O 



43 
 

 

16 Senyawa 3 Fenolik 

 

C1=C(C=C(C=C1O

)OC2=C(C=C(C3=

C2OC4=C3C5=C(C

(=C4)O)OC6=C(O5

)C(=CC(=C6OC7=

CC(=CC(=C7)O)O)

O)O)O)O)O 

17 Senyawa 4 

 

Fenolik 

 

C1(=C5C(=CC(=C1

)O)OC2=C(C=C(C4

=C2OC3=C(C=C(C

=C3O4)O)O)O)O5)

O 

18 Senyawa 5 Fenolik 

 

C1=C(C=C(C=C1O

)OC2=C(C=C(C3=

C2OC4=C(O3)C=C

(C(=C4O)C5=C(C6

=C(C=C5O)OC7=C

(O6)C(=C(C=C7O)

O)OC8=CC(=CC(=

C8)O)O)O)O)O)O)

O 

19 Senyawa 6 Fenolik 

 

C1=C(C=C(C=C1O

)OC2=C(C=C(C=C

2O)OC3=C(C=C(C

=C3O)OC4=C(C=C

(C=C4O)OC5=CC(

=C(C(=C5)O)OC6=

CC(=C(C(=C6)O)O

C7=CC(=C(C(=C7)

O)OC8=C(C=C(C=

C8O)O)O)O)O)O)O

)O)O)O 

20 Senyawa 7 Fenolik 

 

C1=C(C=C(C=C1O

)OC2=C(C=C(C3=

C2OC4=CC5=C(C(

=C43)O)OC6=C(O

5)C(=CC(=C6OC7=

CC(=CC(=C7)O)O)

O)O)O)O)O 

21 Senyawa 8 Fenolik 

 

C1=C(C=C(C=C1O

)OC2=C(C=C(C3=

C2OC4=C(C=C(C=

C4O3)O)O)O)OC5
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=C(C=C(C=C5O)O)

O)O 

22 Senyawa 9 Fenolik 

 

C1(=CC(=CC(=C1)

OC2=C(C=C(C4=C

2OC3=C(C=C6C(=

C3O4)C5=C(C=C(

C=C5OC(C)=O)OC

(C)=O)O6)OC(C)=

O)OC(C)=O)OC(C)

=O)OC(C)=O)OC(C

)=O 

23 Senyawa 10 Fenolik 

 

C1=CC(=CC=C1C=

CC(=O)O)O 

24 Senyawa 11 Fenolik 

 

C1=CC=C2C(=O)C

=CC(=O)C2=C1 

25 Senyawa 13 Fenolik 

 

C1=C(C=CC2=C1

OCC(C2=O)C3=CC

=C(C=C3OC)OC)O 

26 Senyawa 17 Fenolik  

 

CC1=CC(=C(C(=C

1)C(C)(C)C)O)CC2

=C(C(=CC(=C2)C)

C(C)(C)C)O 

27 Senyawa 18 Fenolik 

 

CC(C)(C)C1=CC(=

CC(=C1)O[Si](C)(C

)C)C(C)(C)C 

28 Senyawa 19 Fenolik  

 

C1=C(C=C(C=C1O

)OC2=C(C=C(C=C

2OC3=C(C=C(C=C

3O)O)O)O)O)O 

29 Senyawa 20 Fenolik 

 

C1=C(C=C(C=C1O

)OC2=C(C=C(C=C

2O)OC3=C(C=C(C

=C3O)OC4=C(C=C

(C=C4O)O)O)O)O)

O 
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30 Senyawa 22 Fenolik  

 

C1=C(C=C(C(=C1

O)C2=C(C=C(C=C

2OC3=C(C=C(C=C

3OC4=C(C=C(C=C

4O)O)O)O)O)O)O)

O)O 

 

Tabel 44. Lampiran data prediktif Drug-Likeness senyawa uji golongan Fenolik 

(SwissADME)  

No Senyawa Lipinski Ghose Veber Egan Muegge 

1 Phloroglucinol Iya Tidak Iya Iya Tidak 

2 Fucophlorethol Iya Iya Tidak Tidak Tidak 

3 Fucodiphlorethol Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

4 Ergosterol Iya Tidak Iya Tidak Tidak 

5 Dieckol Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

6 Eckol Iya Iya Tidak Tidak Tidak 

7 Diphlorethol Iya Iya Iya Iya Iya 

8 Coumarin Iya Tidak Iya Iya Tidak 

9 Lignin Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

10 Negletein Iya Iya Iya Iya Iya 

11 Wogonin Iya Iya Iya Iya Iya 

12 Aurantiamide Acetate Iya Iya Tidak Iya Iya 

13 Liquiritigenin Iya Iya Iya Iya Iya 

14 Anthraquinone Iya Iya Iya Iya Iya 

15 Senyawa 1 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

16 Senyawa 2 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

17 Senyawa 3 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

18 Senyawa 4 Iya Iya Tidak Tidak Tidak 

19 Senyawa 5 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

20 Senyawa 6 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

21 Senyawa 7 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

22 Senyawa 8 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

23 Senyawa 9 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

24 Senyawa 10 Iya Iya Iya Iya Tidak 

25 Senyawa 11 Iya Tidak Iya Iya Tidak 

26 Senyawa 13 Iya Iya Iya Iya Iya 

27 Senyawa 17 Iya Tidak Iya Tidak Tidak 

28 Senyawa 18 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

29 Senyawa 19 Iya Iya Tidak Tidak Tidak 

30 Senyawa 20 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

31 Senyawa 22 Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

 

Tabel 45. Lampiran data prediktif Drug-likeness senyawa uji golongan Fenolik 

(ADMETLab 2.0)  

No Senyawa NP 
Score 

Lipinski 
Rules 

Pfizer 
Rules 

GSK 
Rules 

Golden 
Rules 
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1 Phloroglucinol 0.771 Iya Iya Iya Tidak 

2 Fucophlorethol 0.762 Iya Iya Iya Iya 

3 Fucodiphlorethol 0.748 Tidak Iya Tidak Iya 

4 Ergosterol 3.039 Iya Tidak Tidak Tidak 

5 Dieckol 0.814 Tidak Iya Tidak Tidak 

6 Eckol 1.483 Iya Iya Iya Iya 

7 Diphlorethol 0.97 Iya Iya Iya Iya 

8 Coumarin 0.234 Iya Iya Iya Tidak 

9 Lignin -0.674 Tidak Iya Tidak Tidak 

10 Negletein 1.104 Iya Iya Iya Iya 

11 Wogonin 1.401 Iya Iya Iya Iya 

12 Aurantiamide 
Acetate 

0.014 Iya Iya Tidak Iya 

13 Liquiritigenin 1.366 Iya Iya Iya Iya 

14 Anthraquinone 0.108 Iya Tidak Iya Iya 

15 Senyawa 1 0.641 Tidak Iya Tidak Tidak 

16 Senyawa 2 1.161 Tidak Iya Tidak Iya 

17 Senyawa 3 1.12 Tidak Iya Tidak Tidak 

18 Senyawa 4 1.102 Iya Iya Iya Iya 

19 Senyawa 5 0.907 Tidak Iya Tidak Tidak 

20 Senyawa 6 0.278 Tidak Iya Tidak Tidak 

21 Senyawa 7 1.304 Tidak Iya Tidak Tidak 

22 Senyawa 8 1.254 Tidak Iya Tidak Iya 

23 Senyawa 9 0.566 Tidak Iya Tidak Tidak 

24 Senyawa 10 0.841 Iya Iya Iya Tidak 

25 Senyawa 11 0.493 Iya Iya Iya Tidak 

26 Senyawa 13 1.18 Iya Iya Iya Iya 

27 Senyawa 17 0.182 Iya Tidak Tidak Iya 

28 Senyawa 18 -0.393 Iya Tidak Tidak Tidak 

29 Senyawa 19 0.947 Iya Iya Iya Iya 

30 Senyawa 20 0.525 Tidak Iya Tidak Iya 

31 Senyawa 22 0.748 Tidak Iya Tidak Iya 

 

 

 

 

 

 

Tabel 46. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan Fenolik 

(pkCSM) 

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco
-2 

HIA Fu Vd BBB 2D6 3A4 Kli 
rens  

OCT-
2 

1 Phloro 
glucinol 

1.10 83.5
4 

0.71 0.13 -0.47 Tidak Tidak 0.58 Tidak 

2 Fuco 
phlorethol 

-1.25 54.9
3 

0.25 0.57 -2.16 Tidak Tidak 0.34 Tidak 
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3 Fuco 
diphlorethol 

-0.46 45.1
3 

0.29 -0.11 -2.21 Tidak Tidak 0.23 Tidak 

4 Dieckol -0.97 68.8
9 

-0.97 -0.22 -2.95 Tidak Iya -0.27 Tidak 

5 Eckol -0.20 67.2
7 

0.08 0.60 -1.40 Tidak Tidak 0.23 Tidak 

6 Diphlor 
ethol 

-
0.93

3 

70.9
32 

0.39
8 

0.99 -1.36 Tidak Tidak 0.47 Tidak 

7 Coumarin 1.65 97.3
4 

0.37 -0.14 -0.01 Tidak Tidak 0.97 Tidak 

8 Lignin -0.43 0 0.19 -1.64 -1.38 Tidak Tidak 1.50 Tidak 

9 Negletein 0.99 92.7
8 

0.09 0.04 -0.24 Tidak Iya 0.29 Iya 

10 Wogonin 0.97 92.6
8 

0.10 0.03 0.23 Tidak Iya 0.29 Tidak 

11 Auran 
tiamide 
Acetate 

1.14 95.0 0 -0.02 -0.28 Tidak Iya 0.62 Tidak 

12 Liqui 
ritigenin 

1.14 94.3
3 

0.10 0.22 0.38 Tidak Tidak 0.07 Tidak 

13 Anthra 
quinone 

-4.63 0.01 1.42 0.82 0.15 Tidak Tidak Tidak 2.4 

14 Senyawa 1 -0.64 78.3
5 

0.37 -0.2 -3.03 Tidak Iya -0.35 Iya 

15 Senyawa 2 -0.69 68.3
6 

0.23 -0.32 -2.25 Tidak Iya 0.09 Tidak 

16 Senyawa 3 -0.66 94.0
1 

0.36 -0.72 -2.54 Tidak Iya 0.02 Tidak 

17 Senyawa 4 

 

-0.48 88.0
1 

0.13 -0.61 -1.61 Tidak Iya 0.38 Tidak 

18 Senyawa 5 -1.86 87.5
4 

0.38 -0.14 -3.38 Tidak Iya -0.29 Tidak 

19 Senyawa 6 -3.14 91.3
6 

0.38 -0.01 -4.95 Tidak Iya -0.17 Tidak 

20 Senyawa 7 -0.64 88.6
4 

0.36 -0.61 -2.61 Tidak Iya 0.02 Tidak 

21 Senyawa 8 -0.68 57.3
4 

0.25 -0.44 -2.32 Tidak Iya 0.13 Tidak 

22 Senyawa 9 -1.20 100 0.43 -1.62 -3.40 Tidak Iya -1.47 Tidak 

23 Senyawa 
10 

1.21 93.4
9 

0.43 -1.15 -0.23 Tidak Tidak 0.66 Tidak 

24 Senyawa 
11 

-4.53 0.01 2.30 0.84 0.31 Iya Iya Tidak 3.21 

25 Senyawa 
13 

1.22 96.0 0.04 -0.23 -0.42 Tidak Iya 0.21 Iya 

26 Senyawa 
17 

0.94 90.1
1 

0 0.30 -0.16 Tidak Iya 0.47 Tidak 

27 Senyawa 1.90 92.8 0 0.81 0.64 Tidak Iya 0.79 Tidak 
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18 8 

28 Senyawa 
19 

-0.43 60.0
3 

0.16 0.61 -1.78 Tidak Tidak 0.38 Tidak 

29 Senyawa 
20 

-1.72 79.5
3 

0.31 -0.04 -2.64 Tidak Iya 0.21 Tidak 

30 Senyawa 
22 

-0.46 45.1
3 

0.29 -0.11 -2.21 Tidak Tidak 0.23 Tidak 

 

Tabel 47. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan Fenolik 

(ADMETLAB 2.0) 

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco
-2 

HIA Fu Vd  BBB 2C9 2D6 3A4 Klirens 

1 Phloro 
glucinol 

-4.79 0.02 52.1
6 

0.8
6 

0.04 Iya Iya Tidak 14.92 

2 Fuco 
phlorethol 

-6.44 0.22 4.45 0.5
6 

0.02 Iya Tidak Tidak 12.65 

3 Fuco 
diphloreth
ol 

-6.75 0.26 7.36 0.5 0.02 Iya Tidak Tidak 12.39 

4 Dieckol -6.84 0.80 13.4
2 

0.0
6 

0.00
2 

Tidak Tidak Tidak 7.76 

5 Eckol -5.78 0.04 5.75 0.5
8 

0.02 Iya Tidak Tidak 9.99 

6 Diphlo 
rethol 

-5.59 0.01 7.35 0.6
8 

0.02 Iya Iya Tidak 14.34 

7 Coumarin -4.58 0.01 12.2
5 

0.8
3 

0.17 Iya Iya Tidak 10.85 

8 Lignin -4.99 0.19 1.19 0.2
2 

0.00
2 

Iya Tidak Tidak 1.09 

9 Negletein -4.90 0.01 6.83 0.5
6 

0.03 Iya Tidak Tidak 2.98 

10 Wogonin -4.88 0.01 5.99 0.5
6 

0.01 Iya Tidak Tidak 4.51 

11 Auranti 
amide 
Acetate 

-4.97 0.55 3.98 0.4
2 

0.11 Tidak Tidak Iya 2.01 

12 Liquiri 
tigenin 

-4.63 0.01 6.27 0.4
4 

0.08 Iya Tidak Tidak 6.72 

13 Anthra 
quinone 

-4.63 0.01 1.42 0.8
2 

0.15 Tidak Tidak Tidak 2.4 

14 Senyawa 
1 

-6.92 0.65 13.3
3 

0.2 0.00
2 

Iya Tidak Tidak 9.67 

15 Senyawa 
2 

-6.37 0.09 7.47 0.4
4 

0.01 Iya Tidak Tidak 10.02 

16 Senyawa 
3 

-6.27 0.35 14.7
4 

0.3
9 

0.00
4 

Iya Tidak Tidak 12.35 

17 Senyawa -5.41 0.13 23.9 0.6 0.01 Iya Tidak Tidak 6.40 
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4 6 7 

18 Senyawa 
5 

-6.97 0.58 11.0
1 

0.1
5 

0.00
1 

Tidak Tidak Tidak 12.14 

19 Senyawa 
6 

-7.35 0.83 17.1
1 

-0.2 0.0 Iya Tidak Tidak 9.58 

20 Senyawa 
7 

-6.29 0.37 14.2
7 

0.3
8 

0.00
3 

Iya Tidak Tidak 9.48 

21 Senyawa 
8 

-6.33 0.12 7.64 0.4
7 

0.01 Iya Tidak Tidak 1.02 

22 Senyawa 
9 

-5.26 1.00 21.3
0 

0.6
7 

0.03 Iya Tidak Tidak 6.30 

23 Senyawa 
10 

-4.96 0.01 13.7
2 

0.2
9 

0.29 Iya Iya Iya 5.46 

24 Senyawa 
11 

-4.53 0.01 2.30 0.8
4 

0.31 Iya Iya Tidak 3.21 

25 Senyawa 
13 

-4.80 0.00
4 

1.99 0.5
5 

0.10 Iya Iya Iya 9.77 

26 Senyawa 
17 

-5.69 0.95 1.14 2.7
5 

0.06 Iya Iya Iya 3.67 

27 Senyawa 
18 

-5.13 0.97 1.35 5.4
6 

0.27 Iya Tidak Tidak 13.18 

28 Senyawa 
19 

-6.17 0.02 6.79 0.6
0 

0.02 Iya Tidak Tidak 12.64 

29 Senyawa 
20 

-6.59 0.08 7.50 0.4
6 

0.01 Iya Tidak Tidak 12.39 

30 Senyawa 
22 

-6.75 0.26 7.36 0.5 0.02 Iya Tidak Tidak 12.64 

 

Tabel 48. Lampiran data prediktif toksisitas senyawa uji golongan Fenolik 

No Senyawa Genotoksik non-Genotoksik Ames-test 

1 Phloroglucinol Tidak Tidak Tidak 

2 Fucophlorethol Tidak Tidak Tidak 

3 Fucodiphlorethol Tidak Tidak Tidak 

4 Dieckol Tidak Tidak Tidak 

5 Eckol Tidak Tidak Tidak 

6 Diphlorethol Tidak Tidak Tidak 

7 Coumarin Iya Tidak Tidak 

8 Lignin Iya Tidak Tidak 

9 Negletein Tidak Tidak Tidak 

10 Wogonin Tidak Tidak Tidak 

11 Aurantiamide Acetate Tidak Tidak Tidak 

12 Liquiritigenin Tidak Tidak Tidak 

13 Anthraquinone Iya Iya Iya 

14 Senyawa 1 Tidak Tidak Tidak 

15 Senyawa 2 Tidak Tidak Tidak 

16 Senyawa 3 Iya Iya Tidak 

17 Senyawa 4 Iya Iya Iya 
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18 Senyawa 5 Tidak Tidak Tidak 

19 Senyawa 6 Tidak Tidak Tidak 

20 Senyawa 7 Iya Iya Tidak 

21 Senyawa 8 Tidak Tidak Tidak 

22 Senyawa 9 Iya Iya Tidak 

23 Senyawa 10 Tidak Iya Tidak 

24 Senyawa 11 Iya Iya Tidak 

25 Senyawa 13 Tidak Tidak Iya 

26 Senyawa 17 Tidak Tidak Tidak 

27 Senyawa 18 Tidak Tidak Tidak 

28 Senyawa 19 Tidak Tidak Tidak 

29 Senyawa 20 Tidak Tidak Tidak 

30 Senyawa 22 Tidak Tidak Tidak 

 

c) Steroid 

Tabel 49. Data Senyawa Uji Golongan Steroid 

No Identitas Senyawa Golongan  Struktur SMILES 

1 Ergosterol Steroid 

 

CC(C)C(C)C=CC(C

)C1CCC2C1(CCC3

C2=CC=C4C3(CC

C(C4)O)C)C 

2 Chondrillasterol Steroid 

 

CCC(C=CC(C)C1C

CC2C1(CCC3C2=

CCC4C3(CCC(C4)

O)C)C)C(C)C 

3 Saringosterol Steroid  

 

CC(C)C(CCC(C)C1

CCC2C1(CCC3C2

CC=C4C3(CCC(C4

)O)C)C)(C=C)O 

4 Fucosterol Steroid  

 

CC=C(CCC(C)C1C

CC2C1(CCC3C2C

C=C4C3(CCC(C4)

O)C)C)C(C)C 

5 Episterol Steroid  

 

CC(C)C(=C)CCC(C

)C1CCC2C1(CCC3

C2=CCC4C3(CCC(

C4)O)C)C 

6 Stigmasterol Steroid  

 

CCC(C=CC(C)C1C

CC2C1(CCC3C2C

C=C4C3(CCC(C4)

O)C)C)C(C)C 
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7 Senyawa 14 Steroid 

 

C4[C@]1(C(=CC[C

@@H]2[C@@H]1

CC[C@]3([C@H]2

CC[C@@H]3[C@

@H](CC[C@](C(C)

C)(C=C)O)C)C)CC(

C4)O)C 

8 Senyawa 15 Steroid 

 

CC(C)C(=O)CCC(C

)C1CCC2C1(CCC3

C2CC=C4C3(CCC(

C4)O)C)C 

 

Tabel 50. Lampiran data prediktif Drug-Likeness senyawa uji golongan steroid 

(SwissADME) 

No Senyawa Lipinski Ghose Veber Egan Muegge 

1 Ergosterol Iya Tidak Iya Tidak Tidak 

2 Chondrillasterol Iya Tidak Iya Tidak Tidak 

3 Saringosterol Iya Tidak Iya Tidak Tidak 

4 Fucosterol Iya Tidak Iya Tidak Tidak 

5 Episterol Iya Tidak Iya Tidak Tidak 

6 Stigmasterol Iya Tidak Iya Tidak Tidak 

7 Senyawa 14 Iya Tidak Iya Tidak Tidak 

8 Senyawa 15 Iya Tidak Iya Tidak Tidak 

 

Tabel 51. Lampiran data prediktif Drug-likeness senyawa uji golongan steroid 

(ADMETLab 2.0) 

No Senyawa NP 
Score 

Lipinski 
Rules 

Pfizer 
Rules 

GSK 
Rules 

Golden 
Rules 

1 Ergosterol 3.039 Iya Tidak Tidak Tidak 

2 Chondrillasterol 2.85 Iya Tidak Tidak Tidak 

3 Saringosterol 2.772 Iya Tidak Tidak Tidak 

4 Fucosterol 2.897 Iya Tidak Tidak Tidak 

5 Episterol 3.018 Iya Tidak Tidak Tidak 

6 Stigmasterol 2.802 Iya Tidak Tidak Tidak 

7 Senyawa 14 2.772 Iya Tidak Tidak Tidak 

8 Senyawa 15 2.628 Iya Tidak Tidak Tidak 

 

Tabel 52. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan steroid 

(pkCSM) 

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco-
2 

HIA Fu Vd BBB 2D6 3A4 Kli 
rens 

OCT-
2 

1 Ergosterol 1.24 95.20 0 0.41 0.77 Tidak Iya 0.56 Tidak 

2 Chondrilla
sterol 

1.21 94.97 0 0.18 0.77 Tidak Iya 0.61 Tidak 
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3 Saringo 
sterol 

1.18 92.96 0 0.14 -0.30 Tidak Iya 0.67 Tidak 

4 Fuco 
sterol 

1.21 94.64 0 0.18 0.76 Tidak Iya 0.76 Tidak 

5 Episterol 1.22 94.69 0 0.43 0.78 Tidak Iya 0.60 Tidak 

6 Stigma 
sterol 

1.21 94.97 0 0.18 0.77 Tidak Iya 0.62 Tidak 

7 Senyawa 
14 

1.15 91.50 0 0.00
4 

-0.18 Tidak Iya 0.67 Tidak 

8 Senyawa 
15 

1.44 95.87 0 0.09 -0.15 Tidak Iya 0.59 Tidak 

 

Tabel 53. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan steroid 

(ADMETLab 2.0) 

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco-
2 

HIA Fu Vd BBB 2C9 2D6 3A4 Klirens 

1 Ergosterol -4.75 0.01 1.63 1.3
9 

0.62 Tidak Tidak Iya 15.23 

2 Chondrilla
sterol 

-4.62 0.01 1.15 1.5
9 

0.88 Tidak Iya Iya 16.36 

3 Saringo 
sterol 

-4.70 0.01 2.12 1.2 0.96 Tidak Iya Iya 14.58 

4 Fuco 
sterol 

-4.62 0.00
4 

1.78 2.7
8 

0.82 Tidak Iya Iya 13.30 

5 Episterol -4.66 0.01 1.36 1.2
4 

0.94 Tidak Iya Tidak 14.21 

6 Stigma 
sterol 

-4.67 0.01 1.57 2.4
1 

0.69 Tidak Tidak Iya 15.96 

7 Senyawa 
14 

-4.58 0.00
3 

1.30 1.1
4 

0.76 Tidak Tidak Iya 7.96 

8 Senyawa 
15 

-4.73 0.01 1.64 1.4
4 

0.94 Tidak Iya Iya 19.25 

 

Tabel 54. Lampiran data prediktif toksisitas senyawa uji golongan steroid 

No Senyawa Genotoksik Non-Genotoksik Ames-test 

1 Ergosterol Tidak Tidak Tidak 

2 Chondrillasterol Tidak Tidak Tidak 

3 Saringosterol Tidak Tidak Tidak 

4 Fucosterol Tidak Tidak Tidak 

5 Episterol Tidak Tidak Tidak 

6 Stigmasterol Tidak Tidak Tidak 

7 Senyawa 14 Tidak Tidak Tidak 

8 Senyawa 15 Tidak Tidak Tidak 

 

d) Benzofuran 
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Tabel 55. Data Senyawa Uji Golongan Benzofuran 

No Identitas Senyawa Golongan  Struktur SMILES 

1 Senyawa 12 Benzofuran 

 

CC1(CC(CC2(C1=

CC(=O)O2)C)O)C 

 

Tabel 56. Lampiran data prediktif Drug-Likeness senyawa uji golongan benzofuran 

(SwissADME) 

No Senyawa Lipinski Ghose Veber Egan Muegge 

1 Senyawa 12 Iya Iya Iya Iya Tidak 

 

Tabel 57. Lampiran data prediktif Drug-likeness senyawa uji golongan benzofuran 

(ADMETLab 2.0) 

No Senyawa NP 
Score 

Lipinski 
Rules 

Pfizer 
Rules 

GSK 
Rules 

Golden 
Rules 

1 Senyawa 12 2.982 Iya Iya Iya Tidak 

 

Tabel 58. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan benzofuran 

(pkCSM) 

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco
-2 

HIA Fu Vd BBB 2D6 3A4 Kli 
rens  

OCT-
2 

1 Senyawa 
12 

1.23
9 

95.9
35 

0.61
4 

0.11
7 

0.18
9 

Tidak Tidak 1.04
2 

Tidak 

 

Tabel 59. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan benzofuran 

(Server tools ADMETLab 2.0) 

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco
-2 

HIA FU Vd BBB 2C9 2D6 3A4 Klirens 
(ml/min/

kg) 

1 Senyawa 
12 

-4.61 0.01 58.1
5 

1.3
5 

0.99 Tidak Tidak Tidak 8.81 

 

 

 

Tabel 60. Lampiran data prediktif toksisitas senyawa uji golongan benzofuran 

No Senyawa Genotoksik Non-Genotoksik Ames-test 

1 Senyawa 12 Iya Iya Tidak 

 

e) Asam lemak 

Tabel 61. Data Senyawa Uji Golongan Asam Lemak  
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No Identitas Senyawa Golongan  Struktur SMILES 

1 Palmitic Acid Asam 

Lemak 
 

CCCCCCCCCCCC

CCCCCC(=O)O.C

CCCCCCCCCCCC

CCC(=O)O 

2 Octadecatetraenoic 

acid 

Asam 

Lemak  

CCCCCCCCCC=C

C=CC=CC=CC(=O)

O 

 

Tabel 62. Lampiran data prediktif Drug-Likeness senyawa uji golongan Asam 

Lemak (SwissADME) 

No Senyawa Lipinski Ghose Veber Egan Muegge 

1 Palmitic Acid Tidak Tidak Tidak Tidak Tidak 

2 Octadecatetraenoic 
acid 

Iya Iya Tidak Iya Tidak 

 

Tabel 63. Lampiran data prediktif Drug-likeness senyawa uji golongan Asam Lemak 

(ADMETLab 2.0) 

No Senyawa NP 
Score 

Lipinski 
Rules 

Pfizer 
Rules 

GSK 
Rules 

Golden 
Rules 

1 Palmitic Acid 0.183 Tidak Tidak Tidak Tidak 

2 Octadecatetraenoic 
acid 

1.374 Iya Tidak Tidak Iya 

 

Tabel 64. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan Asam 

Lemak (Server tools pkCSM) 

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco
-2 

HIA Fu Vd BBB 2D6 3A4 Kli 
rens 

OCT-
2 

1 Palmitic 
Acid 

-0.38 85.0
6 

0.14 -1.2 -0.76 Tidak Iya 1.88 Tidak 

2 Octadecate
traenoic 
acid 

1.58 93.3
4 

0.06 -0.65 -0.09 Tidak Iya 2.07 Tidak 

 

 

 

Tabel 65. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan Asam Lemak 

(Server tools ADMETLab 2.0) 

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco
-2  

HIA Fu Vd BBB 2C9 2D6 3A4 Klirens 

1 Palmitic 
Acid 

-5.25 0.01 0.2
7 

1.10 0.0 Iya Tidak Tidak 2.07 

2 Octadecat -4.79 0.01 1.6 0.56 0.6 Iya Tidak Tidak 0.75 
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etraenoic 
acid 

4 

 

Tabel 66. Lampiran data prediktif toksisitas senyawa uji golongan Asam Lemak 

No Senyawa Genotoksik Non-Genotoksik Ames-test 

1 Palmitic Acid Tidak Tidak Tidak 

2 Octadecatetraenoic acid Tidak Tidak Tidak 

 

f) Asam Amino 

Tabel 67. Data Senyawa Uji Golongan Asam Amino 

No Identitas Senyawa Golongan Sturktur SMILES 

1 Aspartat Acid Asam 

Amino 

 

C(C(C(=O)O)N)C(=

O)O 

2 Glutamic Acid Asam 

Amino 

 

C(CC(=O)O)C(C(=

O)O)N 

 

Tabel 68 Lampiran data prediktif Drug-Likeness senyawa uji golongan Asam Amino 

(SwissADME) 

No Senyawa Lipinski Ghose Veber Egan Muegge 

1 Aspartat Acid Iya Tidak Iya Iya Tidak 

2 Glutamic Acid Iya Tidak Iya Iya Tidak 

 

Tabel 69. Lampiran data prediktif Drug-Likeness senyawa uji golongan Asam 

Amino (ADMETLab 2.0) 

No Senyawa NP 
Score 

Lipinski 
Rules 

Pfizer 
Rules 

GSK 
Rules 

Golden 
Rules 

1 Aspartat Acid 1.08 Iya Iya Iya Tidak 

2 Glutamic Acid 1.316 Iya Iya Iya Tidak 

 

 

 

 

Tabel 70. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan Asam 

Amino (Server tools pkCSM) 

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco
-2 

HIA Fu Vd BBB 2D6 3A4 Kli 
rens 

OCT-
2 

1 Aspartat 
Acid 

-0.50 17.9
5 

0.46 -0.43 -0.71 Tidak Tidak 0.15 Tidak 

2 Glutamic 
Acid 

-0.49 29.9
8 

0.41 -0.29 -0.69 Tidak Tidak 0.21 Tidak 
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Tabel 71. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan Asam 

Amino (Server tools ADMETLab 2.0) 

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi 

Caco
-2  

HIA Fu Vd BBB 2C9 2D6 3A4 Klirens 

1 Aspartat 
Acid 

-6.17 0.01 84.
22 

0.29 0.36 Iya Tidak Tidak 9.45 

2 Glutamic 
Acid 

-6.08 0.02 80.
64 

0.32 0.43 Tidak Tidak Tidak 8.08 

 

Tabel 72. Lampiran data prediktif toksisitas senyawa uji golongan Asam Amino 

No Senyawa Genotoksik Non-genotoksik Amest Test 

1 Glutamic Acid Tidak Tidak Tidak 

2 Octadecatetraenoic acid Tidak Iya Tidak 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Lampiran 2.  Dokumentasi Penelitian 
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(e) 

Gambar 13. (a) Prediksi profil ADME senyawa uji (ADMETLab 2.0), (b) Prediksi 

drug-likeness senyawa uji (SwissADME), (c) Prediksi profil toksisitas senyawa uji, 

(d) Prediksi profil metabolisme senyawa uji (SMARTCyp), (e) Prediksi profil ADME 

senyawa uji (pkCSM) 

(a) (b) 

(c) (d) 


