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LAMPIRAN
Lampiran 1. Skema Kerja

Lampiran 1.

Preparasi Alat

l

Sketsa senyawa-senyawa bioaktif Sargassum sp dan
derivatnya

l

Konversi struktur ke format SMILES

l

Prediksi ADMET

l

Analisis hasil prediksi ADMET

l

Kesimpulan




Lampiran 2. Hasil penelitian

a) Golongan Terpenoid
Tabel 37. Data Senyawa Uji Golongan Terpenoid
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No

Identitas Senyawa

Golongan

Struktur SMILES

1

Fucoxanthin

Terpenoid

CC(=CC=CC=C(C)
C=CC=C(C)C(=0)
-~ CCl2c(cc(ccLo
Jwi. o 2)0)0)(C)C)c=CC=
- C(C)C=C=C3C(CC(
CC3(C)0)0C(=0)C

)(C)C

Beta-Caroten

Terpenoid

CC1=C(C(CCC1)(C
)C)C=CC(=CC=CC
.~ (FCC=CC=C(C)C=
Y CC=C(C)C=CC2=C
A S
(CCcc2(C)C)C)C)
C

A

Violaxanthin

Terpenoid

CC(=CC=CC=C(C)
C=CC=C(C)C=CC1
2C(CC(CC1(02)C)
oS ~_..0)(C)c)c=Ccc=C(C
A " S)c=Ccec34c(ce(cc
3(04)C)0)(C)C

Alfa-tocopherol

Terpenoid

CC1=C(C2=C(CCC

(02)(Ccyccece(c)c
L ~~¢" CCC(C)CCCC(C)C
)C(=C10)C)C

Retroflexanone

Terpenoid

C1(=CC(=CC(=C1

C(CCCCC=CCI[C@

.. Hl(c=cc=ccecece
7 ©)0)=0)0)0)0

Fallachromenoic
acid

Terpenoid

C1=C(C=C(C2=C1
~ C=CC(02)©CCC=
__ c(cce=c(cee(co
-4 =o)enc(=0)o)e)c

YO

Fallahydriquinone

Terpenoid

CC(=CCC(0)C(=C

-~ Cce(=ceec(=Cce

S T 1ee(0)ec(C)el0)C)
C)CO)C
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Grasshopper
Ketone

Terpenoid

CC(=0)C=C=C1C(
CC(CC1(C)0)0)(C)
C

Sargahydroquinoic
acid

Terpenoid

CC1=CC(=CC(=C1
0)CC=C(C)CCC=C
(C)CCC=C(CCC=C
(C)C)C(=0)0)O

10

Senyawa 16

Terpenoid

/"J{

O

C1(C(=CC(C=C1C)
=0)CC=C(CCC=C(
CCC=C2C(=0)0C(
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(=0)
OCC=C(C)CCCC(
C)CCCC(C)CCCC(
C)C)C4=N3)C(=0)
0C)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(=0)

0)C4=N3)C(=0)0C
)0)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 lya Tidak Tidak
3 Violaxanthin Tidak  Tidak lya Tidak Tidak
4  Alfa-tocopherol lya Tidak Tidak Tidak Tidak
5 Retroflexanone lya lya Tidak lya Tidak
6 Fallachromenoic acid lya Tidak Tidak Tidak Tidak
7  Fallahydriguinone lya Tidak Tidak Tidak Tidak
8 Grasshopper Ketone lya lya lya lya lya
9 Sargahydroquinoic lya Tidak Tidak Tidak Tidak

acid

10 Senyawa 16 lya Tidak lya Tidak Tidak

11 Senyawa 21 Tidak  Tidak Tidak Tidak Tidak
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12

Senyawa 23

lya

Tidak

lya

Tidak

lya

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

(ADMETLab 2.0)

No Senyawa NP Lipinski Pfizer GSK Golden
Score Rules Rules Rules Rules
1 Fucoxanthin 2.335 Tidak lya Tidak Tidak
2 Beta-Caroten 1.127 Tidak Tidak Tidak Tidak
3  Violaxanthin 1.534 Tidak Tidak Tidak Tidak
4  Alfa-tocopherol 1.500 lya Tidak Tidak Tidak
5 Retroflexanone 1.789 lya lya Tidak lya
6 Fallachromenoic 2.804 lya Tidak Tidak lya
acid
7  Fallahydriquinone 2.145 lya lya Tidak lya
8 Grasshopper 2.541 lya lya lya lya
Ketone
9 Sargahydroquinoic  1.914 lya lya Tidak lya
acid
10 Senyawa 16 2.45 lya Tidak Tidak lya
11 Senyawa 21 0.875 Tidak lya Tidak Tidak
12 Senyawa 23 0.691 lya lya Tidak Tidak

Tabel 40. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan Terpenoid
(Server tools pkCSM)

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi
Caco HIA Fu Vd BBB 2D6  3A4 Kli  OCT-
-2 rens 2

1 Fuco 0.74  90. 0 -0.66 -0.53 Tidak Ilya 0.34 Tidak
xanthin 54

2 Beta- 1.26 91. 0 0.27 094 Tidak Iya 1.06 Tidak
Caroten 73

3 Viola 0.66 91. 0 -0.27 -0.13 Tidak lya 0.51 Tidak
xanthin 09

4  Alfa- 1.35 89. 0 0.71 0.88 Tidak Iya 0.79 Tidak
tocopherol 78

5 Retro 010 75. 0.14 017 -1.10 Tidak Iya 1.46 Tidak
flexanone 16

6 Falla 0.33 91. 0 -0.91 -0.39 Tidak lya - Tidak
chromenoic 87 0.15
acid

7  Fallahydri 080 88. 0.16 -0.09 -1.089 Tidak Tidak 1.40 Tidak
guinone 05

8 Grass 123 94. 055 -0.28 -0.056 Tidak Tidak 1.27 Tidak
hopper 90
Ketone

9 Sargahydro 0.57 91. 0.01 -1.05 -0.96 Tidak Iya 1.27 Tidak
quinoic acid 65

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




40

16 89

11 Senyawa 0.58 100 0 -1.00 -1.07 Tidak lya -0.1 Tidak
21

12 Senyawa 054 70. 0.02 -0.68 -0.88 Tidak Iya 0.14 Tidak
23 99

Tabel 41. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan Terpenoid
(Server tools ADMETLAB 2.0)

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi
Caco HIA Fu Vvd BBB 2C9 2D6 3A4 Klirens
-2

1  Fuco -481 0.09 29 36 048 Tidak Ilya lya 1.77
xanthin 1 8

2 Beta- -6.00 0.18 21 73 0.0 lya lya lya 0.23
Caroten 3 3

3 Viola -514 068 29 28 017 Tidak lya lya 5.06
xanthin 4 4

4  Alfa- -478 000 20 6.8 081 lya Tidak Tidak 8.30
tocopherol 3 0 37 3

5 Retro -498 0.15 20 11 0.02 lya Tidak Tidak 7.16
flexanone 2 9 7

6 Fallachrom -480 000 05 22 0.08 lya Tidak Tidak 3.55
enoic acid 4 7 1 8

7 Fallahydrig -490 0.01 45 6.9 0.12 lya Tidak Tidak  14.90
uinone 6 6 4

8 Grass -460 0.01 40. 1.4 0.96 Tidak Tidak Tidak 5.69
hopper 4 5
Ketone

9 Sargahydro -494 0.01 4.0 32 0.08 lya Tidak Tidak 8.56
quinoic acid 5 5

10 Senyawa -462 001 20 39 0.00 lya Tidak Tidak 5.31
16 52 6 2

11 Senyawa -533 0.09 1.0 53 0.00 Tidak Tidak Ilya 0.45
21 5 1 1

12 Senyawa -5.69 001 35 13 0.0 Tidak Tidak Ilya 0.65
23 2

Tabel 42. Lampiran data prediktif toksisitas senyawa uji golongan Terpenoid

No Senyawa Genotoksik non-Genotoksik  Ames-test

1  Fucoxanthin lya lya Tidak
2  Beta-Caroten Tidak Tidak lya

3 Violaxanthin lya lya Tidak
4  Alfa-tocopherol Tidak Tidak Tidak
5 Retroflexanone Tidak Tidak Tidak
6  Fallachromenoic acid lya lya Tidak
7  Fallahydriguinone lya Tidak Tidak
8  Grasshopper Ketone Tidak Tidak Tidak
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9  Sargahydroquinoic acid

Tidak

Tidak

Tidak

10 Senyawa 16

lya

Tidak

11 Senyawa 21

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

OH

HO

OH

C1=C(C=C(C=C10
)0)O

2 Fucophlorethol

Fenolik

C1=C(C=C(C(=C1
0)C2=C(C=C(C=C
20)0C3=C(C=C(C

« =C30)0)0)0)0)0

3 Fucodiphlorethol

Fenolik

C1=C(C=C(C(=C1
0)C2=C(C=C(C=C

" 20C3=C(C=C(C=C

30C4=C(C=C(C=C
40)0)0)0)0)0)0)
0)0

4 Dieckol

Fenolik

C1=C(C=C(C=C10
)OC2=C(C=C(C3=
C20C4=C(C=C(C=
C403)0C5=C(C=C
(C=C50)0C6=C(C
=C(C7=C60C8=C(
C=C(C=C807)0)0)
0)0)0)0)0)0)0

5 Eckol

Fenolik

C1=C(C=C(C=C10
)OC2=C(C=C(C3=

“C20C4=C(C=C(C=

C403)0)0)0)0)0

6 Diphlorethol

Fenolik

aH
HO 0. f
; HO OH
CH

C1=C(C=C(C=C10
)OC2=C(C=C(C=C
20)0)0)0

7 Coumarin

Fenolik

© (o]
—

C1=CC=C2C(=C1)
C=CC(=0)02
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8 Lignin Fenolik ¢ CC(=O)NC1=C2C(
=, =C(C=C1)S(=0)(=

TP oo
U W ])C=C(C(=C20)N=

u.‘\uf,_. NC3:CC:CC:C3)
~ S(=0)(=0)[0-
].[Na+].[Na+]

9 Negletin Fenolik oo COC1=C(C(=C2C(
O ) O =C1)OC(=CC2=0)
' C3=CC=CC=C3)0)

O

10  Wogonin Fenolik w3 COC1=C(C=C(C2=

) C10C(=CC2=0)C3
O () =cc=cc=c3)0)0

Acetate \_/ CC=CC=C1)NC(=O

A )C(CC2=CC=CC=C
< 2)NC(=0)C3=CC=

| CC=C3

11  Aurantiamide Fenolik _ p CC(=0)0cc(cc1=

12 Liquiritigenin Fenolik * C1C(0C2=C(C1=0

)C=CC(=C2)0)C3=

CC=C(C=C3)0

13  Anthraguinone Fenolik 0 C1=CC=C2C(=C1)

C(=0)C3=CC=CC=
(LX) eeemo

14  Senyawa l Fenolik e, ,{\;_ o Cl=C(C=Cc(Cc=C10
w“>g ijﬁff 4 YOC2=C(C=C(C3=
' C20C4=C(C=C(C(
=C403)C5=C6C(=
C(C=C50)0)0C7=
C(O6)C(=CC(=C70
C8=CC(=CC(=C8)
0)0)0)0)0)0)0)0

)O

15 Senyawa 2 Fenolik A C1=C(C=C(C=C10
‘Q xQ )OC2=C(C=C(C3=
C20C4=C(C=C(C=
C403)0C5=C(C=C
(C=C50)0)0)0)0)
0)0




43

Senyawa 3 Fenolik S Py Cl=C(C=C(C=C10
ST yoca=c(c=c(c3=
C20C4=C3C5=C(C
(=C4)0)0C6=C(05
)C(=CC(=C60C7=
CC(=CC(=C7)0)0)
0)0)0)0)0

Senyawa 4 Fenolik C1(=C5hC(=CC(=C1
)O)OC2=C(C=C(C4
=C20C3=C(C=C(C
=C304)0)0)0)05)
O

Senyawa 5 Fenolik Cl=C(C=C(C=C10
)OC2=C(C=C(C3=

C20C4=C(03)C=C
(C(=C40)C5=C(Cb
=C(C=C50)0C7=C
(O6)C(=C(C=CT70)

0)OC8=CC(=CC(=
C8)0)0)0)0)0)0)

O

Senyawa 6 Fenolik - Cl=C(C=C(C=C10

+.)OC2=C(C=C(C=C
20)0C3=C(C=C(C
=C30)0C4=C(C=C
(C=C40)0C5=CC(
=C(C(=C5)0)0OC6=
CC(=C(C(=C6)0)0O
C7=CC(=C(C(=C7)
0)OC8=C(C=C(C=
C80)0)0)0)0)0)0
)0)O)O

Senyawa 7 Fenolik Q C1=C(C=C(C=C10
W

Qﬁj@ﬁ @ )OC2=C(C=C(C3=

- = c20c4=CCh=C(C(
=C43)0)0C6=C(O
5)C(=CC(=C60C7=
CC(=CC(=C7)0)0)
0)0)0)0)0

Senyawa 8 Fenolik Sy L Cl=C(C=C(C=C10
~ AL )oce=c(c=c(C3=

T+ czoca=c(c=c(C=

C403)0)0)0)0C5
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=C(C=C(C=C50)0)
0)0

22

Senyawa 9

Fenolik

C1(=CC(=CC(=C1)
0C2=C(C=C(C4=C
20C3=C(C=C6C(=
C304)C5=C(C=C(
C=C50C(C)=0)0C
(C)=0)06)0C(C)=
0)OC(C)=0)0C(C)
=0)OC(C)=0)OC(C
)=0

23

Senyawa 10

Fenolik

C1=CC(=CC=C1C=
CC(=0)0)0

24

Senyawa 11

Fenolik

C1=CC=C2C(=0)C
=CC(=0)C2=C1

25

Senyawa 13

Fenolik

C1=C(C=CC2=C1
OCC(C2=0)C3=CC
=C(C=C30C)0C)0

26

Senyawa 17

Fenolik

CC1=CC(=C(C(=C
1)C(C)(C)C)0)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=C10
)OC2=C(C=C(C=C
20C3=C(C=C(C=C
30)0)0)0)0)0

29

Senyawa 20

Fenolik

C1=C(C=C(C=C10
)OC2=C(C=C(C=C
20)0C3=C(C=C(C
=C30)0C4=C(C=C
(C=C40)0)0)0)0)
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30 Senyawa 22 Fenolik Cl=C(C=C(C(=C1

- ~  0)C2=C(C=C(C=C
20C3=C(C=C(C=C
~ 30C4=C(C=C(C=C
40)0)0)0)0)0)0)
0)O

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

No Senyawa Lipinski Ghose Veber Egan Muegge
1 Phloroglucinol lya Tidak lya lya Tidak
2 Fucophlorethol lya lya Tidak Tidak Tidak
3  Fucodiphlorethol Tidak  Tidak Tidak Tidak Tidak
4  Ergosterol lya Tidak lya Tidak Tidak
5 Dieckol Tidak  Tidak Tidak Tidak Tidak
6 Eckol lya lya Tidak Tidak Tidak
7  Diphlorethol lya lya lya lya lya
8 Coumarin lya Tidak lya lya Tidak
9 Lignin Tidak  Tidak Tidak Tidak Tidak
10 Negletein lya lya lya lya lya
11 Wogonin lya lya lya lya lya
12 Aurantiamide Acetate lya lya Tidak lya lya
13 Liquiritigenin lya lya lya lya lya
14  Anthraquinone lya lya lya lya lya
15 Senyawal Tidak  Tidak Tidak Tidak Tidak
16 Senyawa 2 Tidak  Tidak Tidak Tidak Tidak
17 Senyawa 3 Tidak  Tidak Tidak Tidak Tidak
18 Senyawa 4 lya lya Tidak Tidak Tidak
19 Senyawab 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 lya lya lya lya Tidak

25 Senyawa 11 lya Tidak lya lya Tidak

26 Senyawa 13 lya lya lya lya lya

27 Senyawa 17 lya Tidak lya Tidak Tidak

28 Senyawa 18 Tidak  Tidak Tidak Tidak Tidak

29 Senyawa 19 lya lya 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 Lipinski Pfizer GSK Golden
Score Rules Rules Rules Rules
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1 Phloroglucinol 0.771 lya lya lya Tidak
2 Fucophlorethol 0.762 lya lya lya lya
3 Fucodiphlorethol 0.748 Tidak lya Tidak lya
4  Ergosterol 3.039 lya Tidak Tidak Tidak
5 Dieckol 0.814 Tidak lya Tidak Tidak
6 Eckol 1.483 lya lya lya lya
7 Diphlorethol 0.97 lya lya lya lya
8 Coumarin 0.234 lya lya lya Tidak
9 Lignin -0.674 Tidak lya Tidak Tidak
10 Negletein 1.104 lya lya lya lya
11 Wogonin 1.401 lya lya lya lya
12 Aurantiamide 0.014 lya lya Tidak lya
Acetate
13 Liquiritigenin 1.366 lya lya lya lya
14  Anthraquinone 0.108 lya Tidak lya lya
15 Senyawa l 0.641 Tidak lya Tidak Tidak
16 Senyawa 2 1.161 Tidak lya Tidak lya
17 Senyawa 3 1.12 Tidak lya Tidak Tidak
18 Senyawa 4 1.102 lya lya lya lya
19 Senyawab 0.907 Tidak lya Tidak Tidak
20 Senyawa 6 0.278 Tidak lya Tidak Tidak
21 Senyawa 7 1.304 Tidak lya Tidak Tidak
22 Senyawa 8 1.254 Tidak lya Tidak lya
23 Senyawa 9 0.566 Tidak lya Tidak Tidak
24 Senyawa 10 0.841 lya lya lya Tidak
25 Senyawa 11 0.493 lya lya lya Tidak
26 Senyawa 13 1.18 lya lya lya lya
27 Senyawa 17 0.182 lya Tidak Tidak lya
28 Senyawa 18 -0.393 lya Tidak Tidak Tidak
29 Senyawa 19 0.947 lya lya lya lya
30 Senyawa 20 0.525 Tidak lya Tidak lya
31 Senyawa 22 0.748 Tidak lya Tidak lya

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

(pkCSM)
No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi
Caco HIA Fu vd BBB 2D6 3A4 Kli  OCT-
-2 rens 2
1 Phloro 1.10 835 0.71 0.13 -0.47 Tidak Tidak 0.58 Tidak
glucinol 4
2  Fuco -1.25 549 025 057 -2.16 Tidak Tidak 0.34 Tidak
phlorethol 3
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3 Fuco -046 451 0.29 -0.11 -2.21 Tidak Tidak 0.23 Tidak
diphlorethol 3
4  Dieckol -0.97 68.8 -0.97 -0.22 -2.95 Tidak Iya -0.27 Tidak
9
5  Eckol -0.20 67.2 0.08 0.60 -1.40 Tidak Tidak 0.23 Tidak
7
6  Diphlor - 709 039 099 -1.36 Tidak Tidak 0.47 Tidak
ethol 0.93 32 8
3
7  Coumarin 165 973 037 -0.14 -0.01 Tidak Tidak 0.97 Tidak
4
8 Lignin -0.43 0 0.19 -1.64 -1.38 Tidak Tidak 1.50 Tidak
9  Negletein 099 927 0.09 0.04 -0.24 Tidak Ilya 0.29 lya
8
10 Wogonin 097 926 010 0.03 0.23 Tidak |lya 0.29 Tidak
8
11 Auran 1.14 95.0 0 -0.02 -0.28 Tidak lya 0.62 Tidak
tiamide
Acetate
12 Liqui 114 943 0.10 0.22 0.38 Tidak Tidak 0.07 Tidak
ritigenin 3
13 Anthra -463 001 142 082 0.15 Tidak Tidak Tidak 2.4
quinone
14 Senyawal -0.64 783 037 -0.2 -3.03 Tidak Iya -0.35 |lya
5
15 Senyawa2 -0.69 68.3 0.23 -0.32 -2.25 Tidak |lya 0.09 Tidak
6
16 Senyawa3 -0.66 94.0 0.36 -0.72 -2.54 Tidak lya 0.02 Tidak
1
17 Senyawa4 -048 88.0 0.13 -0.61 -161 Tidak Iya 0.38 Tidak
1
18 Senyawa5 -1.86 87.5 0.38 -0.14 -3.38 Tidak Ilya -0.29 Tidak
4
19 Senyawa6 -3.14 913 0.38 -0.01 -4.95 Tidak Iya -0.17 Tidak
6
20 Senyawa7 -0.64 886 036 -0.61 -2.61 Tidak Iya 0.02 Tidak
4
21 Senyawa8 -0.68 57.3 0.25 -0.44 -232 Tidak |lya 0.13 Tidak
4
22 Senyawa9 -1.20 100 043 -1.62 -3.40 Tidak Ilya -1.47 Tidak
23 Senyawa 121 934 043 -1.15 -0.23 Tidak Tidak 0.66 Tidak
10 9
24  Senyawa -453 001 230 084 031 lya lya Tidak 3.21
11
25 Senyawa 122 96.0 0.04 -0.23 -0.42 Tidak lya 0.21 lya
13
26 Senyawa 094 90.1 0 0.30 -0.16 Tidak lya 0.47 Tidak
17 1
27 Senyawa 190 9238 0 0.81 0.64 Tidak |lya 0.79 Tidak
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18 8

28 Senyawa -043 60.0 0.16 061 -1.78 Tidak Tidak 0.38 Tidak
19 3

29 Senyawa -1.72 795 031 -0.04 -2.64 Tidak |lya 0.21 Tidak
20 3

30 Senyawa -0.46 451 0.29 -0.11 -2.21 Tidak Tidak 0.23 Tidak
22 3

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

(ADMETLAB 2.0)

No  Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi
Caco HIA Fu vd BBB 2C9 2D6 3A4 Klirens
-2
1 Phloro -479 002 521 08 0.04 lya lya Tidak  14.92
glucinol 6 6
2  Fuco -6.44 022 445 05 0.02 lya Tidak Tidak 12.65
phlorethol 6
3 Fuco -6.75 026 7.36 05 0.02 lya Tidak Tidak  12.39
diphloreth
ol
4  Dieckol -6.84 080 134 0.0 0.00 Tidak Tidak Tidak 7.76
2 6 2
5  Eckol -5.78 0.04 575 05 0.02 lya Tidak Tidak 9.99
8
6  Diphlo -559 001 735 0.6 0.02 lya lya Tidak 14.34
rethol 8
7 Coumarin -458 0.01 122 0.8 0.17 lya lya Tidak  10.85
5 3
8  Lignin -499 019 119 0.2 0.00 lya Tidak Tidak 1.09
2 2
9 Negletein -490 0.01 6.83 05 0.03 lya Tidak Tidak 2.98
6
10 Wogonin -4.88 001 599 05 0.01 lya  Tidak Tidak 451
6
11  Auranti -497 055 398 04 011 Tidak Tidak lya 2.01
amide 2
Acetate
12 Liquiri -463 001 627 04 0.08 lya Tidak Tidak 6.72
tigenin 4
13 Anthra -463 001 142 0.8 0.15 Tidak Tidak Tidak 2.4
guinone 2
14 Senyawa -6.92 0.65 13.3 0.2 0.00 lya  Tidak Tidak 9.67
1 3 2
15 Senyawa -6.37 009 747 04 0.01 lya Tidak Tidak  10.02
2 4
16 Senyawa -6.27 035 147 0.3 0.00 lya Tidak Tidak 12.35
3 4 9 4
17 Senyawa -541 013 239 0.6 0.01 lya  Tidak Tidak 6.40
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4 6 7
18 Senyawa -6.97 058 11.0 0.1 0.00 Tidak Tidak Tidak 12.14
5 1 5 1
19 Senyawa -7.35 083 171 -02 0.0 lya Tidak Tidak 9.58
6 1
20 Senyawa -6.29 037 142 0.3 0.00 lya Tidak Tidak 9.48
7 7 8 3
21 Senyawa -6.33 0.12 764 04 0.01 lya Tidak Tidak 1.02
8 7
22 Senyawa -5.26 1.00 21.3 0.6 0.03 lya Tidak Tidak 6.30
9 0 7
23 Senyawa -496 0.01 13.7 0.2 0.29 lya lya lya 5.46
10 2 9
24 Senyawa -453 001 230 08 0.31 lya lya  Tidak 3.21
11 4
25 Senyawa -480 000 199 05 0.10 lya lya lya 9.77
13 4 5
26 Senyawa -5.69 095 114 27 0.06 lya lya lya 3.67
17 5
27 Senyawa -5.13 097 135 54 0.27 lya Tidak Tidak  13.18
18 6
28 Senyawa -6.17 0.02 6.79 0.6 0.02 lya Tidak Tidak 12.64
19 0
29 Senyawa -659 0.08 750 04 0.01 lya Tidak Tidak  12.39
20 6
30 Senyawa -6.75 0.26 736 05 0.02 lya Tidak Tidak 12.64
22
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 lya Tidak Tidak
8 Lignin lya Tidak Tidak
9 Negletein Tidak Tidak Tidak
10  Wogonin Tidak Tidak Tidak
11 Aurantiamide Acetate Tidak Tidak Tidak
12  Liquiritigenin Tidak Tidak Tidak
13 Anthraguinone lya lya lya
14 Senyawa l Tidak Tidak Tidak
15 Senyawa 2 Tidak Tidak Tidak
16 Senyawa 3 lya lya Tidak
17 Senyawa 4 lya lya lya
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18 Senyawab Tidak Tidak Tidak
19 Senyawa 6 Tidak Tidak Tidak
20 Senyawa 7 lya lya Tidak
21 Senyawa 8 Tidak Tidak Tidak
22 Senyawa 9 lya lya Tidak
23 Senyawa 10 Tidak lya Tidak
24 Senyawa 1l lya lya Tidak
25 Senyawa 13 Tidak Tidak lya
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 Y% CC(C)c(Cc)c=CcC(C
7~ ,H\ )ClCcCcC2c1(cces
T 7 C2=CC=C4C3(CC
C(C4)0)C)C
2 Chondrillasterol Steroid CCcC(C=Cc(Cc)c1c
cczaci(ceescez=
CCc4c3(cce(cs)
0)C)C)C(C)C
3 Saringosterol Steroid Ccc(c)c(cee(e)e
cccaci(ceesez
CC=C4c3(ccc(c4
)O)C)C)(C=C)O
4 Fucosterol Steroid Cc=C(ccc(c)cic
N g }\Iﬂl ccaci(ceesczc
e 7 C=C4C3(CCC(Ca)
0)C)C)C(C)C
5 Episterol Steroid CC(C)C(=C)ccc(c
e )JC1CCcC2Cc1(CcC3
" C2=Ccc4c3(ccc(
= "~ ch4)o)e)C
6 Stigmasterol Steroid CCc(c=Cc(c)c1c

CC2C1(CCC3C2C
C=C4C3(CCC(C4)

~ 0)C)C)C(C)C
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Senyawa 14

Steroid

C4[C@]1(C(=CC[C
@@H]2[C@@H]1
CC[C@]3([C@H]2
CC[C@@HIB[C@
@H](CC[C@](C(C)
C)(C=C)0)C)C)CC(
C4)0)C

Senyawa 15

Steroid

CC(C)C(=0)CCC(C
)C1CCC2C1(CCC3
C2CC=C4C3(CCC(
C4)0)C)C

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

(SwissADME)

No Senyawa Lipinski Ghose Veber Egan Muegge
1 Ergosterol lya Tidak lya Tidak Tidak
2 Chondrillasterol lya Tidak lya Tidak Tidak
3 Saringosterol lya Tidak lya Tidak Tidak
4 Fucosterol lya Tidak lya Tidak Tidak
5 Episterol lya Tidak lya Tidak Tidak
6  Stigmasterol lya Tidak lya Tidak Tidak
7 Senyawa 14 lya Tidak lya Tidak Tidak
8 Senyawa 15 lya Tidak lya Tidak Tidak

Tabel 51. Lampiran data prediktif Drug-likeness senyawa uji golongan steroid
(ADMETLab 2.0)

No Senyawa NP Lipinski Pfizer GSK Golden
Score Rules Rules Rules Rules

1 Ergosterol 3.039 lya Tidak Tidak Tidak
2  Chondrillasterol 2.85 lya Tidak Tidak Tidak
3 Saringosterol 2.772 lya Tidak Tidak Tidak
4  Fucosterol 2.897 lya Tidak Tidak Tidak
5 Episterol 3.018 lya Tidak Tidak Tidak
6  Stigmasterol 2.802 lya Tidak Tidak Tidak
7 Senyawa 14 2.772 lya Tidak Tidak Tidak
8 Senyawa 15 2.628 lya Tidak Tidak Tidak

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

(pkCSM)

No  Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi
Caco- HIA Fu vd BBB 2D6 3A4 Kli  OCT-
2 rens 2

1 Ergosterol 1.24 95.20 0 041 0.77 Tidak lya 0.56 Tidak

2 Chondrila  1.21 94.97 0 0.18 0.77 Tidak lya 0.61 Tidak

sterol
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3  Saringo 1.18 92.96 0 0.14 -0.30 Tidak Ilya 0.67 Tidak
sterol

4  Fuco 1.21 94.64 0 0.18 0.76 Tidak lya 0.76 Tidak
sterol

5 Episterol 1.22 94.69 0 043 0.78 Tidak lya 0.60 Tidak

6  Stigma 1.21 94.97 0 0.18 0.77 Tidak lya 0.62 Tidak
sterol

7  Senyawa 1.15 91.50 0 0.00 -0.18 Tidak lya 0.67 Tidak
14 4

8 Senyawa 1.44 95.87 0 0.09 -0.15 Tidak Ilya 0.59 Tidak
15

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

(ADMETLab 2.0)

No  Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi
Caco- HIA Fu Vd BBB 2C9 2D6 3A4 Klirens
2
1 Ergosterol -475 001 163 13 0.62 Tidak Tidak Ilya 15.23
9
2 Chondrila -462 001 115 15 0.88 Tidak Ilya lya 16.36
sterol 9
3  Saringo -4.70 001 212 12 0.96 Tidak Ilya lya 14.58
sterol
4  Fuco -462 0.00 178 27 0.82 Tidak |Ilya lya 13.30
sterol 4 8
5  Episterol -466 0.01 136 12 094 Tidak Iya Tidak 14.21
4
6  Stigma -467 0.01 157 24 0.69 Tidak Tidak Iya 15.96
sterol 1
7  Senyawa -458 0.00 130 1.1 0.76 Tidak Tidak Iya 7.96
14 3 4
8 Senyawa -473 001 164 14 094 Tidak Ilya lya 19.25
15 4

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 HeC Cci(cc(cez(ci=

%/\Q CC(=0)02)C)0)C

HC CHj

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

No Senyawa Lipinski Ghose Veber Egan Muegge

1 Senyawa 12 lya lya lya lya Tidak

Tabel 57. Lampiran data prediktif Drug-likeness senyawa uji golongan benzofuran
(ADMETLab 2.0)

No Senyawa NP Lipinski Pfizer GSK Golden
Score Rules Rules Rules Rules
1 Senyawa 12 2.982 lya lya lya Tidak

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

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi
Caco HIA Fu vd BBB 2D6 3A4 Kli  OCT-
) rens 2
1 Senyawa 123 959 0.61 0.11 0.18 Tidak Tidak 1.04 Tidak
12 9 35 4 7 9 2

Tabel 59. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan benzofuran
(Server tools ADMETLab 2.0)

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi
Caco HIA FU vVd BBB 2C9 2D6 3A4  Klirens
-2 (ml/min/
kg)
1 Senyawa -461 0.01 581 13 0.99 Tidak Tidak Tidak 8.81
12 5 5

Tabel 60. Lampiran data prediktif toksisitas senyawa uji golongan benzofuran

No Senyawa Genotoksik Non-Genotoksik ~ Ames-test

1 Senyawa 12 lya lya 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 o . Cccceecececcecce
Lemak i cceeec(=0)0.c
cccceeceececececce
CCC(=0)0O

2 Octadecatetraenoic  Asam POSSSUSY ¥ Ccccccececececece=c
acid Lemak C=CC=CC=CC(=0)
(0]

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 lya lya Tidak lya Tidak

acid

Tabel 63. Lampiran data prediktif Drug-likeness senyawa uji golongan Asam Lemak
(ADMETLab 2.0)

No Senyawa NP Lipinski Pfizer GSK Golden
Score Rules Rules Rules Rules
1 Palmitic Acid 0.183 Tidak Tidak Tidak Tidak
2  Octadecatetraenoic 1.374 lya Tidak Tidak lya
acid

Tabel 64. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan Asam
Lemak (Server tools pkCSM)

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi
Caco HIA Fu vd BBB 2D6 3A4 Kli  OCT-
-2 rens 2
1 Palmitic -0.38 850 014 -1.2 -0.76 Tidak |lya 1.88 Tidak
Acid 6
2 Octadecate 158 93.3 0.06 -0.65 -0.09 Tidak |Ilya 2.07 Tidak
traenoic 4

acid

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

(Server tools ADMETLab 2.0)

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi

Caco HIA Fu vd BBB 2C9 2D6 3A4 Klirens

-2

1 Palmitic 525 001 02 110 0.0 lya Tidak Tidak 2.07

Acid 7

2 Octadecat -4.79 0.01 16 0.56 0.6 lya  Tidak Tidak 0.75
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etraenoic 4
acid

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 o o C(C(C(=O)O)N)C(=
Amino )\(\‘( 0)o
HO "

2 Glutamic Acid Asam 0 i C(CC(=0)O)C(C(=

Amino HO/U\AW/U\OH 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 lya Tidak lya lya Tidak
2 Glutamic Acid lya Tidak lya lya Tidak

Tabel 69. Lampiran data prediktif Drug-Likeness senyawa uji golongan Asam
Amino (ADMETLab 2.0)

No Senyawa NP Lipinski Pfizer GSK Golden
Score Rules Rules Rules Rules

1 Aspartat Acid 1.08 lya lya lya Tidak

2  Glutamic Acid 1.316 lya lya lya Tidak

Tabel 70. Lampiran data prediktif kemampuan ADME senyawa uji golongan Asam
Amino (Server tools pkCSM)

No Senyawa Absorpsi Distribusi Metabolisme Ekskresi
Caco HIA Fu vd BBB 2D6 3A4 Kli  OCT-
-2 rens 2
1 Aspartat -0.50 179 046 -043 -0.71 Tidak Tidak 0.15 Tidak
Acid 5
2 Glutamic -0.49 299 041 -0.29 -0.69 Tidak Tidak 0.21 Tidak

Acid 8
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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 HIA Fu Vvd BBB 2C9 2D6 3A4 Klirens
-2
1 Aspartat -6.17 0.01 84. 0.29 0.36 lya Tidak Tidak 9.45
Acid 22
2  Glutamic -6.08 0.02 80. 0.32 043 Tidak Tidak Tidak 8.08
Acid 64
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 lya 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 uiji,
(d) Prediksi profil metabolisme senyawa uji (SMARTCyp), (e) Prediksi profil ADME

senyawa uji (pkCSM)



