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LAMPIRAN 1 
 

 

Reseptor/Makromolekul 

 

 

ALUR PENELITIAN SIMULASI MOLECULAR DOCKING SENYAWA 

AKTIF TEMU MANGGA (Curcuma amada) 
 

 

Mengunduh melalui website 

Protein Data Bank 

 
 

- Memisahkan reseptor 

dan ligan kompleks 

menggunakan Autodock 

Tools® 

- Menghilangkan molekul 

air dan residu yang tidak 

diperlukan 

- Menyimpan hasil dalam 

format (.pdb) 
 

 
 

- Menambahkan muatan 

kollman dan atom 

hidrogen polar 

- Menyimpan output hasil 

preparasi dalam format 

(.pdbqt) 

 
- Melakukan preparasi 

menggunakan ChemDraw 

Ultra 12.0 

- Melakukan pencarian 

konformasi terbaik melalui 

prose minimized energy 

- Menyimpan hasil optimasi 

dalam format (.pdb) 

- Melakukan proses protonasi 

menggunakan Autodock 

Tools® 

- Menambahkan compute 

gasteiger dan atom hidrogen 

serta menentukan torsi pada 

ligan 

- Menyimpan output hasil 

preparasi dalam format 

(.pdbqt) 

Gambar VII. 1 Alur penelitian molecular docking senyawa aktif temu 
mangga (Curcuma amada) 
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Reseptor.pdb 

Preparasi Reseptor 

Senyawa/Ligan Uji 

 Menyalin canonical SMILES 

dari senyawa uji melalui 

website PubChem 

Preparasi Ligan Uji 
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Validasi Metode/Re- 

Docking 

Hitung RMSD 

 

 

 

 

 

LAMPIRAN 1 
(LANJUTAN) 

 
 

- Melakukan validasi menggunakan AutoDock Vina® 

- Memasukkan kembali file reseptor dan ligan alami (.pdbqt) 

pada Autodock Tools® dan melakukan penentuan grid box 

- Menyimpan hasil output grid dalam file grid.txt 

- Membuat file konfigurasi pada Notepad berisi file nama 

ligan, reseptor, ukuran grid box, exhaustiveness, number of 

modes, output docking dalam format .pdbqt dan .txt lalu 

simpan dengan nama file config.txt 

- Membuat folder khusus untuk validasi docking yang berisi 

file reseptor dan ligan dalam format .pdbqt, grid.txt, 

config.txt dan file software vina meliputi vina_lisence, vina 

split dan vina.exe serta command prompt (cmd) 

- Membuka file command prompt dan menuliskan perintah 

“vina.exe –config config.txt” lalu enter dan proses docking 

akan berjalan. Hasil docking (ΔG) tersimpan dalam file 

log.txt 
 

Menggunakan software Discovery Studio Visualizer® 

dari hasil docking dengan konformasi terbaik dan nilai 

energi bebas (ΔG) paling rendah 

 

 

 

 
Gambar VII. 1 Alur penelitian molecular docking senyawa aktif temu 

mangga (Curcuma amada) 
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LAMPIRAN 1 
(LANJUTAN) 

 

 

 

 

 

ock Vina® 

sus untuk docking senyawa uji yang berisi 

n.txt (nama senyawa uji hasil preparasi), 

vina_windows.pl dan file software vina 

e, vina split dan vina.exe serta command 

erl IDE 

mand prompt dan menuliskan perintah “perl- 

ngkan aplikasi dan kode yang sudah ditulis 

 
rintah “perl vina_windows.pl” kemudian 

yang akan diisi dengan nama file ligan.txt 

es docking akan berjalan. Hasil docking (ΔG) 

e log.txt 

 

 

 
- Hasil yang akan diperoleh dari docking adalah nilai energi bebas 

(ΔG) yang akan tersimpan secara otomatis pada folder docking 

senyawa uji 

- Kemudian dilakukan visualisasi menggunakan software 

Discovery Studio Visualizer® untuk melihat residu asam amino 

yang berinteraksi pada saat proses docking serta jenis interaksi 

dengan reseptor. 

 

 

 
Gambar VII. 1 Alur penelitian molecular docking senyawa aktif temu 

mangga (Curcuma amada) 

Simulasi Docking 

 
- Menggunakan AutoD 

- Membuat folder khu 

reseptor.pdbqt, liga 

grid.txt, config.txt, 

meliputi vina_lisenc 

prompt (cmd) dan P 

- Membuka file com 

v” untuk menyambu 

dalam format (.pl) 

- Menuliskan lagi pe 

muncul ligand_file 

lalu enter dan pros 

tersimpan dalam fil 

Analisis Hasil 
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LAMPIRAN 92 
 

ALUR PENELITIAN SIMULASI MOLECULAR DYNAMIC (MD) 
 

 

 

 

 

rain 

drive dengan Google colab 

ein.pdb pada Google drive 

 

 

 
P3P) juga medan gaya (force field) 

n GAFF2 untuk ligand 

enggunakan NaCl 

 

 

 

 

 

 

 
umlah konstan partikel, tekanan dan 

kan yaitu 1 bar dan pada suhu 310 K 

 

 

 
Dilakuka selama 15 ns atau 15000 ps dan suhu 310 K 

 
Hasil yang di analisis meliputi nilai RMSD, RMSF dan RG 

 

 

 

 

 
Gambar VII. 2 Alur penelitian molecular dynamic (MD) senyawa aktif 

temu mangga (Curcuma amada) 
 

 

Penyiapan Reseptor dan Ligan 

 
- Open website github making it 

- Menghubungkan akun Google 

- Upload file ligand.pdb dan prot 

Persiapan Topologi  

 
- Penentuan box dan pelarut (TI 

berupa FFI9SB untuk protein da 

- Penambahan ion (netralisasi) m 

Minimize energy  

  

Equilibration  

 
Dilakukan pada ansambel NPT (j 

suhu) dimana tekanan yang diguna 

Produksi MD  
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LAMPIRAN 3 
 

ALUR PENCARIAN SENYAWA AKTIF, SCREENING AKTIVITAS 

ANTIKANKER, ANALISIS FISIKOKIMIA, ANALISIS 

FARMAKOKINETIKA DAN ANALISIS TOKSISITAS 
 

 

 

 

 

 

melalui situs online 

memasukkan keyword 

mit 

 

 

 

 
Gambar VII. 3 Alur penelitian pencarian senyawa aktif temu mangga 

(Curcuma amada) 
 

 

 

 

 

a uji pada 

 
 

ite PASS 

redict.php) 

 

 

 
Gambar VII. 4 Alur penelitian skrining aktivitas antikanker 

 

 

 

 

 

 

 

 

Senyawa Uji 

 
Mencari senyawa aktif 

KNApSAcK dengan 

“Curcuma amada” lalu sub 

Senyawa Aktif Tanaman 

Curcuma amada 

 

Senyawa Uji  

 
- Menyalin canonical SMILES dari senyaw 

website PubChem 

- Menginput canonical SMILES pada webs 

Online 

(https://www.way2drug.com/passonline/p 

lalu submit 

Hasil Screening Aktivitas Antikanker 

 

https://www.way2drug.com/passonline/predict.php
https://www.way2drug.com/passonline/predict.php
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Senyawa Uji 

Hasil Preparasi Senyawa Uji 

Hasil Analisis Fisikokimia 

 

 

 

 

 

LAMPIRAN 3 
(LANJUTAN) 

 
 

 

- Menyalin canonical SMILES dari senyawa uji 

melalui website PubChem 

- Melakukan paste special pada software ChemDraw 

Ultra 12.0 untuk proses optimasi 

- Menyimpan hasil dalam format (.pdb) 
 

 

Mengupload pada website SCFBIO-Lipinski’s Rule of 

Five (http://scfbioiitd.res.in lalu submit 
 

Gambar VII. 5 Alur penelitian analisis fisikokimia 
 

 

 

 

 

a uji satu 

eADMET 

 

 

 

 

 
Gambar VII. 6 Alur penelitian analisis farmakokinetika 

Senyawa Uji  

 
Menggambar struktur dua dimensi senyaw 

persatu secara manual pada situs online Pr 

(http://preadmet.bmdrc.org/) lalu submit 

Hasil Analisis Farmakokinetika (ADME) 

 

http://scfbioiitd.res.in/
http://preadmet.bmdrc.org/
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Senyawa Uji 

Submit 

Hasil Analisis Toksisitas 

 

 

 

 

 

LAMPIRAN 3 
(LANJUTAN) 

 
 

- Menyalin canonical SMILES dari senyawa uji 

melalui website PubChem 

- Melakukan paste pada kolom yang disediakan 

software Toxtree® 
 

 

Memilih method, lalu pilih “select decision 

Lalu pilih parameter  Kroes TTC decision 

tree”. 

tree, 

Carsinogenocity (genotox and nongenotox) and 

Mutagenicity by ISS dan In Vitro Mutagenicity 

(Amest Test) alerts by ISS 

 

Gambar VII. 7 Alur penelitian analisis toksisitas 
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LAMPIRAN 4 

 

SITUS DAN APLIKASI 
 
 

 
Gambar VII. 8 Tampilan situs Protein Data Bank 

 
 

 
Gambar VII. 9 Tampilan Software Autodock Tools 
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(LANJUTAN) 

 

 
 

 
Gambar VII. 10 Tampilan Software Autodock Vina 

 
 

 
Gambar VII. 11 Tampilan Software Discovery Studio Visualizer 
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LAMPIRAN 4 
(LANJUTAN) 

 

 
 

 
Gambar VII. 12 Tampilan situs KNApSAcK 

 
 

 
Gambar VII. 13 Tampilan situs PASS Online 
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LAMPIRAN 4 
(LANJUTAN) 

 

 
 

 
Gambar VII. 14 Tampilan situs PubChem 

 
 

 
Gambar VII. 15 Tampilan Software ChemDraw 
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(LANJUTAN) 

 

 
 

 
Gambar VII. 16 Tampilan situs Lipinski’s Rule of Five 

 
 

 
Gambar VII. 17 Tampilan situs PreADMET 
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(LANJUTAN) 

 

 
 

 
Gambar VII. 18 Tampilan Software Toxtree 

 
 

 
Gambar VII. 19 Tampilan Software Padre, the Perl IDE 
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Gambar VII. 20 Tampilan situs Google Colab 
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LAMPIRAN 5 
 

HASIL PENAMBATAN SIMULASI MOLECULAR DOCKING 

 
Tabel VII. 1 

 

Hasil Molecular Docking dan Residu Asam Amino Senyawa Aktif Tanaman 

Temu Mangga (Curcuma amada) Terhadap Reseptor ID PDB 4LXD 

 

 
No 

 

 
Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

 
Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

 
Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

  

 

 

 
Ligan Alami 

 

 

 

 
-10.5 

 

 

 

 
GLY 142 

 
ALA 97, 
PHE 101, 

PHE 109, 

MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

LEU 134 
(Ikatan 

Hidrogen 

Karbon), 

TYR 199 

(Ikatan 

Hidrogen 

Karbon, 

Pi-Pi 

Stacked) 

  

 

 

5-FU 

 

 

 

-4.8 

 

 

 

ALA 146 

 

 

 

MET 112 

PHE 109 
(Ikatan 

Hidrogen 

Karbon), 

ASP 108 

(Halogen), 

PHE 101 

(Pi-Pi T- 
shaped) 

 

1 

 

alpha-Terpineol 

 

-6.2 

 

ALA 146 

MET 112, 
VAL 130, 
LEU 134 

 

- 

 

2 

 

4-Terpineol 

 

-6.0 

 

ALA 146 
MET 112, 
VAL 130, 
LEU 134 

 

- 

3 beta-Terpineol -5.8 ALA 146 MET 112  

 
4 

 
1-Pentadecanol 

 
-5.1 

 
ALA 146 

PHE 101, 
MET 112, 

VAL 130, 
LEU 134 

 
- 
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(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 
No 

 

 
Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

 
Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

 
Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 
5 

 
Patchoulane 

 
-8.1 

 
- 

PHE 109, 
MET 112, 

ALA 146, 
VAL 153 

 
- 

 

6 
 

gamma-Eudesmol 
 

-7.8 
 

- 
MET 112, 
LEU 134, 
ALA 146 

 

- 

7 beta-Caryophyllene -7.6 - LEU 134 - 

 
 

8 

 
 

Furanogermenone 

 
 

-7.6 

 
 

ARG 124 

 
VAL 131, 

HIS 181 

ALA 128 
(Ikatan 

Hidrogen 

Karbon, 

Pi-Sigma) 

 
9 

 
Curcumenol 

 
-7,6 

 
- 

PHE 101, 
PHE 109, 

LEU 134, 
ALA 146 

 
- 

10 gamma-Cadinene -7.4 - 
MET 112, 
ALA 146 

- 

 

11 

 

beta-Copaene 

 

-7.4 

 

- 
MET 112, 
LEU 134, 
ALA 146 

 

- 

12 Zerumbone -7.3 - 
ALA 97, 
VAL 145 

TYR 199 
(Pi-Sigma) 

13 beta-Gurjunene -7.3 - 
ALA 97, 
VAL 145 

TYR 199 
(Pi-Sigma) 
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LAMPIRAN 5 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 

No 

 

 

Senyawa/Ligan 

 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

 
Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

 
Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 

 
14 

 

 
beta-Cubebene 

 

 
-7.2 

 

 
- 

PHE 101, 

TYR 105, 

MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146 

 

 
- 

 

 
15 

 

 
beta-Eudesmene 

 

 
-7.2 

 

 
- 

PHE 109, 
MET 112, 

VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

 

 
- 

 

16 
 

Furanodienon 
 

-7.2 
 

- 
MET 112, 
LEU 134, 
ALA 146 

 

- 

 
17 

 
epi-alpha-Cadinol 

 
-7.2 

 
- 

PHE 101, 
VAL 130, 

LEU 134, 
ALA 146 

 
- 

 
18 

 
tau-Muurolol 

 
-7.2 

 
- 

PHE 101, 
VAL 130, 

LEU 134, 
ALA 146 

 
- 

 
19 

 
allo-Aromadendrene 

 
-7.2 

 
- 

ALA 97, 
PHE 101, 

VAL 145, 
TYR 199 

 
- 
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(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 
No 

 

 
Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

 
Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

 
Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 

 

20 

 

 

(+)-ar-Turmerone 

 

 

-7.1 

 

 

- 

 
 

PHE 109, 

ALA 146, 

VAL 153 

PHE 101 

(Pi-Pi T- 

shaped), 

TYR 105 

(Pi-Pi T- 

shaped, 

Pi-Sigma) 

 
21 

(-)-beta- 
Caryophyllene 

epoxide 

 
-7.1 

 
- 

MET 112, 
LEU 134, 

ALA 146 

 
- 

 
 

22 

 
 

(-)-Curcuphenol 

 
 

-7 

 
 

- 

PHE 109, 
ARG 143, 

ALA 146, 

VAL 153 

PHE 101 

(Pi-Pi T- 

shaped), 

TYR 105 
(Pi-Sigma) 

 
 

23 

 
 

(-)-alpha-Selinene 

 
 

-7 

 
 

- 

PHE 109, 
MET 112, 

VAL 130, 

LEU 134, 
VAL 153 

 
 

- 

24 Espatulenol -6.9 - 
LEU 134, 
ALA 146 

- 

 

 
25 

 

 
alpha-Zingiberene 

 

 
-6.9 

 

 
- 

PHE 101, 
PHE 109, 

MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146, 
VAL 153 

 
 

TYR 105 
(Pi-Sigma) 
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(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 
No 

 

 
Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

 
Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

 
Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 

 

26 

 

 

beta-Bisabolol 

 

 

-6.9 

 

 

- 

PHE 101, 
PHE 109, 

MET 112, 

LEU 134, 

ARG 143, 

ALA 146, 
VAL 153 

 

 
TYR 105 

(Pi-Sigma) 

 

27 

 

(-)-Germacrene D 

 

-6.9 

 

- 
TYR 105, 
LEU 134, 
ALA 146 

 

- 

 
 

28 

 
14-Hydroxy alpha- 

muurolene 

 
 

-6.9 

 
 

ASP 108 

PHE 101, 
PHE 109, 

MET 112, 

LEU 134, 
ALA 146 

 

 

 
29 

 

 
Ledol 

 

 
-6.8 

 

 
- 

PHE 101, 

TYR 105, 

MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146, 

PHE 150 

 

 
- 

 

 

30 

 

 

beta-Curcumene 

 

 

-6.8 

 

 

- 

 

PHE 109, 

MET 112, 
LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

PHE 101 

(Pi-Pi T- 

shaped), 

TYR 105 

(Pi-Pi T- 

shaped, 

Pi-Sigma) 
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Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 
No 

 

 
Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 
 

Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 
 

Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

31 
Humulene 1,2- 

epoxide 
-6.8 - 

PHE 101, 

ALA 146 
- 

32 (+)-beta-Costol -6.8 - 
MET 112, 
ALA 146 

- 

 

 
33 

 

 
Viridiflorol 

 

 
-6.8 

 

 
- 

PHE 101, 

TYR 105, 
MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146, 

PHE 150 

 

 
- 

 
 

34 

 
 

Furanodiene 

 
 

-6.8 

 
 

- 

PHE 101, 
TYR 105, 

MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146 

 
ASP 108 

(Pi-Anion) 

 

 

35 

 

 

alpha-Curcumene 

 

 

-6.8 

 

 

- 

 

PHE 109, 

MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

PHE 101 

(Pi-Pi T- 

shaped), 

TYR 105 

(Pi-Pi T- 

shaped, 

Pi-Sigma) 

 
36 

 
beta-Elemene 

 
-6.7 

 
- 

PHE 101, 
ALA 146, 

VAL 153 

 
- 
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Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 

No 

 

 

Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

 
Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

 
Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 

37 

 

Germacrone 

 

-6.7 

 

- 

PHE 101, 

MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146 

 

- 

38 beta-Patchoulene -6.7 - 
LEU 134, 
ALA 146 

- 

 

 
39 

 

 
Bisabolene 

 

 
-6.7 

 

 
- 

PHE 101, 
MET 112, 

VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146 

 

TYR 105 

(Pi-Sigma) 

 

 
40 

 
2-Methoxy-6-(1- 

methyl-2-propen-1- 

yl)naphthalene 

 

 
-6.7 

 

 
- 

TYR 105, 
MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

 
PHE 101 
(Pi-Pi T- 

shaped) 

 

41 
2-(2'- 

Hydroxyphenoxy)anis 

ole 

 

-6.7 

 

- 

 
MET 112, 
ALA 146 

 
LEU 134 

(Pi-Sigma) 

 

 
42 

 

 
Curzerene 

 

 
-6.6 

 

 
- 

 

ALA 97, 

VAL 145 

 
TYR 199 

(Pi-Pi 

Stacked) 
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Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 
No 

 

 
Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

 
Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

 
Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 

43 

 

(-)-beta-Elemene 

 

-6.6 

 

- 
PHE 101, 
ALA 146, 
VAL 153 

 

- 

 

44 

 

alpha-Bergamotene 

 

-6.6 

 

- 

PHE 101, 
PHE 109, 

MET 112, 

ALA 146 

 
TYR 105 

(Pi-Sigma) 

 

 

 
45 

 

alpha,4-Dimethyl- 

alpha-(4- 

methylpentyl)benzene 

methanol 

 

 

 
-6.6 

 

 

 
- 

 

 

MET 112, 
ALA 146 

PHE 101 
(Pi-Pi T- 

shaped), 

TYR 105 

(Pi-Pi T- 

shaped, 

Pi-Sigma) 

46 Curzerenone -6.5 HIS 181 
PHE 127, 
ALA 128 

- 

 

47 

 

(-)-gamma-Elemene 

 

-6.5 

 

- 

PHE 101, 
PHE 109, 

ALA 146, 

VAL 153 

 

- 

 

48 

 

alpha-Ionone 

 

-6.5 

 

- 

 
LEU 134, 

ALA 146 

PHE 150 
(Ikatan 

Hidrogen 

Karbon) 

 
49 

 
beta-Elemenone 

 
-6.5 

 
- 

PHE 101, 
MET 112, 

LEU 134, 
ALA 146 

 
- 
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Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 
No 

 

 
Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

 
Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

 
Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 
50 

 
5-epi-Curzerenone 

 
-6.5 

 
HIS 181 

PHE 127, 

ALA 128 

 
- 

 

 
51 

 

 
Farnesal 

 

 
-6.2 

 

 
- 

PHE 101, 
PHE 109, 

MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146, 
VAL 153 

 

 
- 

 

 
52 

 

 
alpha-terpineol acetate 

 

 
-6.2 

 

 
- 

PHE 101, 
PHE 109, 

MET 112, 

ALA 146, 

VAL 153 

 

LEU 134 
(Ikatan 

Hidrogen 

Karbon) 

 

 
53 

 

 
(2E,6Z)-Farnesol 

 

 
-6.2 

 

 
- 

PHE 101, 

PHE 109, 
MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

 

 
- 

54 trans-Sabinyl acetate -6.2 - 
PHE 101, 

ALA 146 
- 

 

55 

 

delta-Elemene 

 

-6.1 

 

- 
ALA 97, 

VAL 145 

TYR 199 

(Pi-Sigma) 
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(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 
No 

 

 
Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 
 

Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 
 

Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 

56 

 

3-Carene 

 

-6 

 

- 

PHE 101, 

PHE 109, 

MET 112, 

VAL 153 

 

- 

 

57 

 

beta-Phellandrene 

 

-6 

 

- 

MET 112, 
VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146 

 

- 

 
58 

 
p-Cymen-8-ol 

 
-6 

 
- 

VAL 130, 
LEU 134, 

ALA 146 

MET 112 
(Pi-Sigma) 

59 cis-Sabinene hydrate -5.9 - MET 112 - 

 

 
60 

 

 
p-Cymene 

 

 
-5.9 

 

 
- 

PHE 101, 

PHE 109, 

VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146 

MET 112 

(Pi- 

Sulfur), 

PHE 150 

(Pi-Sigma) 

 

 
61 

 

 
alpha-Phellandrene 

 

 
-5.9 

 

 
- 

 

MET 112, 

VAL 130, 
LEU 134, 

ALA 146 

 

 
- 
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Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 
 

No 

 
 

Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 
Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 
Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 

 
62 

 

 
E-beta-farnesene 

 

 
-5.9 

 

 
- 

PHE 101, 

TYR 105, 

PHE 109, 

ARG 143, 

ALA 146, 

VAL 153 

 

 
- 

 
63 

 
Myrtenol 

 
-5.9 

 
- 

PHE 101, 

MET 112, 
ALA 146 

 
- 

 
64 

 
alpha-Pinene 

 
-5.8 

 
- 

PHE 101, 
MET 112, 

ALA 146 

 
- 

 
65 

 
beta-Thujone 

 
-5.8 

 
- 

MET 112, 
LEU 134, 

ALA 146 

 
- 

 

 
66 

 

 
alpha-Terpinene 

 

 
-5.8 

 

 
- 

PHE 101, 
PHE 109, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

 

 
- 

 

 

67 

 

 

Perillene 

 

 

-5.8 

 

 

- 

 
 

MET 112, 
VAL 130, 

LEU 134 

MET 112 

(Pi-Pi T- 

shaped), 

ALA 146 

(Ikatan 

Hidrogen 

Karbon 
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Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 
No 

 

 
Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 
 

Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 
 

Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 
68 

2-(4-Methyl-3- 

cyclohexen-1-yl)-1- 

propen-1-ol 

 
-5.8 

 
- 

MET 112, 
VAL 130, 

LEU 134, 
ALA 146 

 
- 

 
69 

 
1,8-Cineole 

 
-5.7 

 
- 

PHE 101, 
MET 112, 

ALA 146 

 
- 

 
70 

 
beta-Pinene 

 
-5.7 

 
- 

PHE 101, 
MET 112, 

ALA 146 

 
- 

 

 

71 

 

 

Limonene 

 

 

-5.7 

 

 

- 

PHE 109, 

MET 112, 

VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

 

 

- 

 
72 

 
Camphene 

 
-5.7 

 
- 

PHE 101, 

MET 112, 

VAL 153 

 
- 

 

 

 
73 

 

 

 
linalool 

 

 

 
-5.7 

 

 

 
- 

PHE 109, 

MET 112, 

VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153, 

PHE 150 

 

 

 
- 



115 
 

 

 

 

 

 

 

LAMPIRAN 5 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 
No 

 

 
Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

 
Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

 
Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 

74 

 

gamma-Terpinene 

 

-5.7 

 

- 

PHE 109, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

PHE 101 

(Pi-Pi T- 

shaped) 

 

75 

 

p-Menth-1-en-9-ol 

 

-5.7 

 

- 

MET 112, 
VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146 

 

- 

 
 

76 

 
 

1-p-Menthene 

 
 

-5.7 

 
 

- 

MET 112, 
VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146, 
VAL 153 

 
 

- 

 

 

77 

 

 
2,6-Dimethyl-2,4,6- 

octatriene 

 

 

-5.7 

 

 

- 

TYR 7, 

ILE 12, 

VAL 90, 

HIS 91, 

TRP 192, 

VAL 196 

 

 

- 

 

78 

 

3-Methylcamphenilol 

 

-5.7 

 

- 

PHE 101, 

PHE 109, 
MET 112, 

VAL 153 

 

- 

 
 

79 

 
 

cis-Citral 

 
 

-5.6 

 
 

- 

PHE 109, 

MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

 
 

- 
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Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 
 

No 

 

 
 

Senyawa/Ligan 

 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

 
Ikatan 

Hidrogen 

 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

 
Interaksi 

Lain 

Pi- 

alkyl/alkyl 

 

80 

 

Norbornyl acetate 

 

-5.6 

 

- 
MET 112, 

VAL 153 

 

- 

82 (+)-Camphor -5.5 ARG 124 - - 

 

 

 
83 

 

 

 
beta-Myrcene 

 

 

 
-5.5 

 

 

 
- 

PHE 101, 

PHE 109, 

MET 112, 

VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

 

 

 
- 

 

 

 
84 

 

 

 
trans-beta-Ocimene 

 

 

 
-5.5 

 

 

 
- 

PHE 101, 

PHE 109, 

MET 112, 

VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

 

 

 
- 

85 Teresantanane -5.5 - 
MET 112, 

ALA 146 
- 

 
 

86 

 
 

Citral 

 
 

-5.5 

 
 

- 

PHE 109, 
MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146, 
VAL 153 
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Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 
No 

 

 
Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 
87 

 
Ethyl benzyl ether 

 
-5.5 

 
- 

 

MET 112, 

ALA 146 

PHE 101 

(Pi-Pi T- 

shaped) 

 

 

 
88 

 

 

 
cis-beta-Ocimene 

 

 

 
-5.4 

 

 

 
- 

PHE 101, 

PHE 109, 
MET 112, 

VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

 

 

 
- 

 

 
 

89 

 

 
 

Octadecane 

 

 
 

-5.4 

 

 
 

- 

PHE 101, 
TYR 105, 

PHE 109, 

MET 112, 

VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146 

 

 
 

- 

 
90 

2-(4-Methylcyclohex- 
1-en-1-yl)propan-1-ol 

 
-5.4 

 
- 

ALA 128, 
TYR 177 

 
- 

 
91 

2-Methyl-6- 
methylene-1,7- 

octadien-3-one 

 
-5.4 

 
- 

PHE 101, 
LEU 134, 

ALA 146 

 
- 

 
92 

 
Borneol 

 
-5.3 

 
ASP 108 

MET 112, 
LEU 134, 

ALA 146 

 
- 
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LAMPIRAN 5 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 

No 

 

 

Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

 
Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

 
Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 

 

93 

 

 

Lavandulol 

 

 

-5.3 

 

 

- 

PHE 101, 

PHE 109, 

MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

 

 

- 

 

 

94 

 

 

(E)-Ocimene 

 

 

-5.3 

 

 

- 

PHE 101, 
PHE 109, 

MET 112, 

VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146, 
VAL 153 

 

 

- 

 
95 

 
Isoborneol 

 
-5.3 

 
- 

MET 112, 
LEU 134, 

ALA 146 

 
- 

 

 
 

96 

 

 
 

cis-ocimene 

 

 
 

-5.3 

 

 
 

- 

PHE 101, 
PHE 109, 

MET 112, 

VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

 

 
 

- 

 

 
97 

 

 
Dihydromyrcenol 

 

 
-5.3 

 

 
- 

 

PHE 101, 
MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146 

 

 
- 
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LAMPIRAN 5 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 
No 

 

 
Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

 
Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

 
Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 
98 

 
Citronellal 

 
-5.2 

 
- 

PHE 101, 

VAL 130, 

LEU 134 

 
- 

 

 

 

 
99 

 

 

 

 
Amadaldehyde 

 

 

 

 
-5.2 

 

 

 

 
- 

ALA97, 
PHE101, 

ARG104, 

TYR105, 

PHE109, 

MET112, 

LEU134, 

VAL145, 

ALA146, 

VAL153, 

 

TYR 199 

(Pi- 

Sigma), 

GLY 200 

(Ikatan 

Karbon 

Hidrogen) 

 

100 

 
2,6-Dimethyl-5- 

heptenal 

 

-5.2 

 

- 

MET 112, 
VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146 

 

- 

 

 

101 

 

 

2-Nonanone 

 

 

-5 

 

 

- 

 
MET 112, 

VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146 

 

 

- 
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LAMPIRAN 5 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 

No 

 

 

Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

 
Ikatan 

Hidrogen 

 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

 
Interaksi 

Lain 

Pi- 

alkyl/alkyl 

 

 

 
 

102 

 

 

 
 

Heptadecane 

 

 

 
 

-5 

 

 

 
 

- 

PHE 101, 

TYR 105, 

PHE 109, 

MET 112, 

VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146, 

PHE150, 

VAL153 

 

 

 
 

- 

 

 
103 

 

 
2-Undecanone 

 

 
-5 

 

 
- 

PHE 101, 
TYR 105, 

MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146 

 

 
- 

 

 
104 

 

 
Hexadecane 

 

 
-5 

 

 
- 

PHE 101, 
MET 112, 

LEU 134, 

ARG 143, 

ALA 146, 
PHE 150 

 

 
- 

 

105 

 

Hept-1-enyl acetate 

 

-5 

 

- 

VAL 130, 

LEU 134, 
ALA 146 

 

- 
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LAMPIRAN 5 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 1 

Lanjutan 
 

 

 

No 

 

 

Senyawa/Ligan 

Energi 

Bebas 

(∆G) 

(kkal/ 

mol) 

 

 
Ikatan 

Hidrogen 

Interaksi 

Hidrofobik 

 

 
Interaksi 

Lain 
Pi- 

alkyl/alkyl 

 
106 

 
Undecanal 

 
-4.9 

 
- 

PHE 101, 

LEU 134, 

ALA 146 

 
- 

 

107 

 

2-Nonanol 

 

-4.9 

 

- 

PHE 101, 
MET 112, 

LEU 134, 

ALA 146 

 

- 

 

 

108 

 

 

2-Methylheptan-3-ol 

 

 

-4.8 

 

 

- 

PHE 101, 
MET 112, 

VAL 130, 

LEU 134, 

ALA 146, 

PHE 150 

 

 

- 

 

109 

 

Non-2-en-4-one 

 

-4.8 

 

- 

PHE 109, 

LEU 134, 

ALA 146, 

VAL 153 

 

- 
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LAMPIRAN 6 
 

HASIL ANALISIS SIFAT FISIKOKIMIA 

 
Tabel VII. 2 

 

Hasil Analisis Sifat Fisikokimia Senyawa Aktif Tanaman Temu Mangga 

(Curcuma amada) Berdasarkan Aturan Lipinski’s Rule of Five 

No Senyawa/Ligan BM 

< 500 

H- 

Donor 

< 5 

H- 

Akseptor 

< 10 

LogP 

< 5 

Molar 

Refractivity 

40 - 130 

Memenuhi 

Syarat/Tidak 

 5-FU 130 2 4 -0.36 25.87 Tidak 

1 1,8-Cineole 154 0 1 2.60 45.48 Memenuhi 

2 Espatulenol 220 1 1 3.39 65.97 Memenuhi 

3 gamma-Eudesmol 222 1 1 4.06 68.30 Memenuhi 

4 alpha-Pinene 136 0 0 3.00 43.75 Memenuhi 

5 beta-Pinene 136 0 0 3.00 43.75 Memenuhi 

6 (+)-Camphor 152 0 1 2.40 44.24 Memenuhi 

7 Limonene 136 0 0 3.31 45.91 Memenuhi 

8 cis-Sabinene 

hydrate 

154 1 1 2.19 45.24 Memenuhi 

9 beta-Thujone 152 0 1 2.26 44.17 Memenuhi 

10 3-Carene 136 0 0 3.00 43.75 Memenuhi 

11 cis-beta-Ocimene 136 0 0 3.47 48.00 Memenuhi 

12 beta-Myrcene 136 0 0 3.47 48.00 Memenuhi 

13 trans-beta-Ocimene 136 0 0 3.47 48.00 Memenuhi 

14 Borneol 154 1 1 2.19 45.24 Memenuhi 

15 Camphene 136 0 0 3.00 43.75 Memenuhi 

16 cis-Citral 152 0 1 2.88 48.49 Memenuhi 

17 p-Cymene 134 0 0 3.12 45.27 Memenuhi 
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LAMPIRAN 6 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 2 

Lanjutan 
 

No Senyawa/Ligan BM 

< 500 

H- 

Donor 

< 5 

H- 

Akseptor 

< 10 

LogP 

< 5 

Molar 

Refractivity 

40 - 130 

Memenuhi 

Syarat/Tidak 

18 linalool 154 1 1 2.67 49.49 Memenuhi 

19 alpha-Phellandrene 136 0 0 3.16 45.84 Memenuhi 

20 alpha-Terpinene 136 0 0 3.31 45.91 Memenuhi 

21 gamma-Terpinene 136 0 0 3.31 45.91 Memenuhi 

22 beta-Caryophyllene 204 0 0 4.73 66.74 Memenuhi 

23 beta-Cubebene 204 0 0 4.27 66.51 Memenuhi 

24 E-beta-farnesene 206 0 0 5.43 71.09 Tidak 

25 Ledol 222 1 1 3.47 66.00 Memenuhi 

26 beta-Eudesmene 204 0 0 4.73 66.74 Memenuhi 

27 alpha-Zingiberene 204 0 0 4.89 68.83 Memenuhi 

28 beta-Elemene 204 0 0 4.75 68.76 Memenuhi 

29 Perillene 150 0 1 3.18 46.46 Memenuhi 

30 beta-Phellandrene 136 0 0 3.16 45.84 Memenuhi 

31 p-Menth-1-en-9-ol 154 1 1 2.36 47.35 Memenuhi 

32 Teresantanane 136 0 0 2.69 41.60 Memenuhi 

33 beta-Bisabolol 222 1 1 4.23 70.39 Memenuhi 

34 (-)-Curcuphenol 218 1 1 4.55 69.92 Memenuhi 

35 (+)-ar-Turmerone 216 0 1 4.02 68.65 Memenuhi 

36 beta-Curcumene 204 0 0 5.04 68.09 Tidak 
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LAMPIRAN 6 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 2 

Lanjutan 
 

No Senyawa/Ligan BM 

< 500 

H- 

Donor 

< 5 

H- 

Akseptor 

< 10 

LogP 

< 5 

Molar 

Refractivity 

40 - 130 

Memenuhi 

Syarat/Tidak 

37 (-)-Germacrene D 204 0 0 4.89 68.83 Memenuhi 

38 Germacrone 218 0 1 4.36 69.36 Memenuhi 

39 Curzerenone 230 0 2 3.48 67.15 Memenuhi 

40 delta-Elemene 204 0 0 4.75 68.76 Memenuhi 

41 (-)-gamma-Elemene 204 0 0 4.89 68.83 Memenuhi 

42 Curzerene 216 0 1 4.07 67.46 Memenuhi 

43 Furanodienon 230 0 2 3.99 68.22 Memenuhi 

44 Furanogermenone 232 0 2 3.39 67.08 Memenuhi 

45 Humulene 1,2- 

epoxide 

220 0 1 4.25 68.42 Memenuhi 

46 Zerumbone 218 0 1 4.21 69.29 Memenuhi 

47 (-)-beta- 

Caryophyllene 

epoxide 

220 0 1 3.94 66.26 Memenuhi 

48 (+)-beta-Costol 220 1 1 3.70 68.15 Memenuhi 

49 epi-alpha-Cadinol 222 1 1 3.78 68.16 Memenuhi 

50 14-Hydroxy alpha- 

muurolene 

220 1 1 3.55 68.08 Memenuhi 

51 tau-Muurolol 222 1 1 3.78 68.16 Memenuhi 

52 Curcumenol 234 1 2 3.18 67.40 Memenuhi 
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LAMPIRAN 6 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 2 

Lanjutan 
 

No Senyawa/Ligan BM 

< 500 

H- 

Donor 

< 5 

H- 

Akseptor 

< 10 

LogP 

< 5 

Molar 

Refractivity 

40 - 130 

Memenuhi 

Syarat/Tidak 

53 Viridiflorol 222 1 1 3.47 66.00 Memenuhi 

54 allo- 

Aromadendrene 

204 0 0 4.27 64.51 Memenuhi 

55 beta-Patchoulene 204 0 0 4.56 64.65 Memenuhi 

56 2-Nonanone 142 0 1 2.94 44.06 Memenuhi 

57 4-Terpineol 154 1 1 2.50 47.40 Memenuhi 

58 (-)-alpha-Selinene 204 0 0 4.73 66.74 Memenuhi 

59 alpha-Terpineol 154 1 1 2.50 47.40 Memenuhi 

60 Farnesal 220 0 1 4.60 71.48 Memenuhi 

61 Furanodiene 216 0 1 4.36 67.60 Memenuhi 

62 gamma-Cadinene 204 0 0 4.58 66.67 Memenuhi 

63 Heptadecane 240 0 0 6.88 80.60 Tidak 

64 2-Undecanone 170 0 1 3.72 53.29 Memenuhi 

65 Octadecane 254 0 0 7.27 85.22 Tidak 

66 p-Cymen-8-ol 150 1 1 2.22 46.42 Memenuhi 

67 Undecanal 170 0 1 3.72 53.29 Memenuhi 

68 beta-Gurjunene 204 0 0 4.27 64.51 Memenuhi 

69 Lavandulol 154 1 1 2.53 49.44 Memenuhi 

70 (E)-Ocimene 136 0 0 3.47 48.00 Memenuhi 



126 
 

 

 

 

 

 

 

LAMPIRAN 6 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 2 

Lanjutan 
 

No Senyawa/Ligan BM 

< 500 

H- 

Donor 

< 5 

H- 

Akseptor 

< 10 

LogP 

< 5 

Molar 

Refractivity 

40 - 130 

Memenuhi 

Syarat/Tidak 

71 alpha-terpineol 

acetate 

196 0 2 3,07 56,94 Memenuhi 

72 Hexadecane 226 0 0 6,49 76,00 Tidak 

73 Citral 152 0 1 2,88 48,49 Memenuhi 

74 Citronellal 154 0 1 2,96 48,51 Memenuhi 

75 (-)-beta-Elemene 204 0 0 4,75 68,76 Memenuhi 

76 Myrtenol 152 1 1 1,97 45,16 Memenuhi 

77 alpha-Curcumene 202 0 0 4,84 68,26 Memenuhi 

78 1-p-Menthene 138 0 0 3.39 45,94 Memenuhi 

79 2,6-Dimethyl-2,4,6- 

octatriene 

136 0 0 3.47 48,00 Memenuhi 

80 alpha-Bergamotene 204 0 0 4.73 66,74 Memenuhi 

81 beta-Copaene 204 0 0 4.27 64,51 Memenuhi 

82 beta-Terpineol 154 1 1 2.50 47,40 Memenuhi 

83 Bisabolene 204 0 0 5.18 68,97 Tidak 

84 Isoborneol 154 1 1 2.19 45,24 Memenuhi 

85 alpha-Ionone 192 0 1 3.51 60,08 Memenuhi 

86 (2E,6Z)-Farnesol 222 1 1 4.40 72,50 Memenuhi 

87 beta-Elemenone 218 0 1 4.07 69,22 Memenuhi 
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LAMPIRAN 6 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 2 

Lanjutan 
 

No Senyawa/Ligan BM 

< 500 

H- 

Donor 

< 5 

H- 

Akseptor 

< 10 

LogP 

< 5 

Molar 

Refractivity 

40 - 130 

Memenuhi 

Syarat/Tidak 

88 3- 

Methylcamphenilol 

154 1 1 2.19 45.24 Memenuhi 

89 cis-ocimene 136 0 0 3.47 48.00 Memenuhi 

90 5-epi-Curzerenone 230 0 2 3.48 67.15 Memenuhi 

91 Amadaldehyde 930 0 2 22.01 301.07 Tidak 

92 Amadannulen 376 1 3 5.66 109.25 Tidak 

93 1-Pentadecanol 228 1 1 5.07 72.78 Tidak 

94 2-(4-Methyl-3- 

cyclohexen-1-yl)-1- 

propen-1-ol 

152 1 1 3.19 47.48 Memenuhi 

95 2,6-Dimethyl-5- 

heptenal 

140 0 1 2.57 43.89 Memenuhi 

96 trans-Sabinyl 

acetate 

194 0 2 2.54 54.69 Memenuhi 

97 2-(4- 

Methylcyclohex-1- 

en-1-yl)propan-1-ol 

154 1 1 2.36 47.35 Memenuhi 

98 2-Methylheptan-3- 

ol 

130 1 1 2.19 40.40 Memenuhi 

99 2-Methoxy-6-(1- 

methyl-2-propen-1- 

yl)naphthalene 

212 0 1 4.13 69.11 Memenuhi 
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LAMPIRAN 6 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 2 

Lanjutan 
 

No Senyawa/Ligan BM 

< 500 

H- 

Donor 

< 5 

H- 

Akseptor 

< 10 

LogP 

< 5 

Molar 

Refractivity 

40 - 130 

Memenuhi 

Syarat/Tidak 

100 2-(2'- 

Hydroxyphenoxy)a 

nisole 

216 1 3 2.76 61.05 Memenuhi 

101 Patchoulane 206 0 0 4.50 64.61 Memenuhi 

102 Non-2-en-4-one 140 0 1 2.71 43.96 Memenuhi 

103 Norbornyl acetate 154 0 2 1.74 41.00 Memenuhi 

104 Hept-1-enyl acetate 156 0 2 2.64 45.05 Memenuhi 

105 2-Methyl-6- 

methylene-1,7- 

octadien-3-one 

150 0 1 2.65 48.39 Memenuhi 

106 Dihydromyrcenol 156 1 1 2.75 49.51 Memenuhi 

107 Ethyl benzyl ether 136 0 1 2.22 41.77 Memenuhi 

108 2-Nonanol 144 1 1 2.73 45.06 Memenuhi 

109 alpha,4-Dimethyl- 

alpha-(4- 

methylpentyl)benze 

nemethanol 

220 1 1 4.03 69.44 Memenuhi 
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LAMPIRAN 7 

 
HASIL ANALISIS FARMAKOKINETIKA 

 
Tabel VII. 3 

 

Hasil Analisis Farmakokinetika Senyawa Aktif Tanaman Temu Mangga 

(Curcuma amada) Berdasarkan Pre-ADMET 

No Senyawa/Ligan Absorpsi Distribusi 

CaCo-2 

Cell 

(nm/sec) 

HIA 

(%) 

PPB 

(%) 

 5-FU 17,25 b 75,93 a 8,31 b 

1 1,8-Cineole 58,02 b 100 a 100 a 

2 Espatulenol 54,42 b 100 a 82,89 b 

3 gamma-Eudesmol 55,65 b 100 a 100 a 

4 alpha-Pinene 23,63 b 100 a 100 a 

5 beta-Pinene 23,49 b 100 a 100 a 

6 (+)-Camphor 26,82 b 100 a 100 a 

7 Limonene 23,63 b 100 a 100 a 

8 cis-Sabinene hydrate 49,55 b 100 a 35,94 b 

9 beta-Thujone 33,77 b 100 a 66,76 b 

10 3-Carene 23,63 b 100 a 100 a 

11 cis-beta-Ocimene 23,66 b 100 a 100 a 

12 beta-Myrcene 23,63 b 100 a 100 a 

13 trans-beta-Ocimene 23,63 b 100 a 100 a 

14 Borneol 24,23 b 100 a 100 a 

15 Camphene 23,49 b 100 a 100 a 

16 cis-Citral 13,20 b 100 a 100 a 

17 p-Cymene 23,43 b 100 a 100 a 
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LAMPIRAN 7 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 3 

Lanjutan 
 

No Senyawa/Ligan Absorpsi Distribusi 

CaCo-2 

Cell 

(nm/sec) 

HIA 

(%) 

PPB 

(%) 

18 linalool 29,36 b 100 a 100 a 

19 alpha-Phellandrene 23,42 b 100 a 100 a 

20 alpha-Terpinene 23,46 b 100 a 100 a 

21 gamma-Terpinene 23,64 b 100 a 100 a 

22 beta-Caryophyllene 23,63 b 100 a 100 a 

23 beta-Cubebene 23,49 b 100 a 94,09 a 

24 E-beta-farnesene 23,41 b 100 a 100 a 

25 Ledol 54,57 b 100 a 100 a 

26 beta-Eudesmene 23,49 b 100 a 100 a 

27 alpha-Zingiberene 23,40 b 100 a 100 a 

28 beta-Elemene 23,49 b 100 a 100 a 

29 Perillene 57,76 b 100 a 100 a 

30 beta-Phellandrene 23,42 b 100 a 91,20 a 

31 p-Menth-1-en-9-ol 22,22 b 100 a 64,97 b 

32 Teresantanane 22,31 b 100 a 100 a 

33 beta-Bisabolol 51,11 b 100 a 100 a 

34 (-)-Curcuphenol 52,38 b 100 a 100 a 

35 (+)-ar-Turmerone 55,50 b 100 a 100 a 
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LAMPIRAN 7 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 3 

Lanjutan 
 

No Senyawa/Ligan Absorpsi Distribusi 

CaCo-2 

Cell 

(nm/sec) 

HIA 

(%) 

PPB 

(%) 

36 beta-Curcumene 23,41 b 100 a 100 a 

37 (-)-Germacrene D 23,63 b 100 a 100 a 

38 Germacrone 55,88 b 100 a 100 a 

39 Curzerenone 55,49 b 100 a 100 a 

40 delta-Elemene 23,64 b 100 a 100 a 

41 (-)-gamma-Elemene 23,49 b 100 a 100 a 

42 Curzerene 57,02 b 100 a 100 a 

43 Furanodienon 56,09 b 100 a 100 a 

44 Furanogermenone 56,13 b 100 a 100 a 

45 Humulene 1,2-epoxide 52,27 b 100 a 100 a 

46 Zerumbone 55,36 b 100 a 100 a 

47 (-)-beta-Caryophyllene epoxide 56,35 b 100 a 90,85 a 

48 (+)-beta-Costol 18,49 b 100 a 100 a 

49 epi-alpha-Cadinol 55,41 b 100 a 100 a 

50 14-Hydroxy alpha-muurolene 23,06 b 100 a 98,20 a 

51 tau-Muurolol 55,41 b 100 a 100 a 

52 Curcumenol 52,94 b 97,13 a 100 a 

53 Viridiflorol 54,57 b 100 a 100 a 
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LAMPIRAN 7 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 3 

Lanjutan 
 

No Senyawa/Ligan Absorpsi Distribusi 

CaCo-2 

Cell 

(nm/sec) 

HIA 

(%) 

PPB 

(%) 

54 allo-Aromadendrene 55,95 b 100 a 100 a 

55 beta-Patchoulene 22,32 b 100 a 100 a 

56 2-Nonanone 26,76 b 100 a 100 a 

57 4-Terpineol 50,81 b 100 a 100 a 

58 (-)-alpha-Selinene 23,63 b 100 a 100 a 

59 alpha-Terpineol 50,81 b 100 a 23,42 b 

60 Farnesal 37,75 b 100 a 100 a 

61 Furanodiene 52,25 b 100 a 100 a 

62 gamma-Cadinene 23,63 b 100 a 100 a 

63 Heptadecane 22,19 b 100 a 100 a 

64 2-Undecanone 44,90 b 100 a 100 a 

65 Octadecane 22,19 b 100 a 100 a 

66 p-Cymen-8-ol 50,52 b 100 a 51,14 b 

67 Undecanal 44,41 b 100 a 100 a 

68 beta-Gurjunene 23,49 b 100 a 100 a 

69 Lavandulol 24,62 b 100 a 100 a 

70 (E)-Ocimene 23,63 b 100 a 100 a 

71 alpha-terpineol acetate 37,77 b 100 a 98,54 a 
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LAMPIRAN 7 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 3 

Lanjutan 
 

No Senyawa/Ligan Absorpsi Distribusi 

CaCo-2 

Cell 

(nm/sec) 

HIA 

(%) 

PPB 

(%) 

72 Hexadecane 22,19 b 100 a 100 a 

73 Citral 13,97 b 100 a 100 a 

74 Citronellal 13,73 b 100 a 100 a 

75 (-)-beta-Elemene 23,49 b 100 a 100 a 

76 Myrtenol 21,46 b 100 a 35,77 b 

77 alpha-Curcumene 23,40 b 100 a 100 a 

78 1-p-Menthene 23,63 b 100 a 100 a 

79 2,6-Dimethyl-2,4,6-octatriene 23,45 b 100 a 98,87 a 

80 alpha-Bergamotene 23,41 b 100 a 100 a 

81 beta-Copaene 23,49 b 100 a 100 a 

82 beta-Terpineol 50,81 b 100 a 22,00 b 

83 Bisabolene 23,41 b 100 a 99,58 a 

84 Isoborneol 24,23 b 100 a 100 a 

85 alpha-Ionone 53,02 b 100 a 99,47 a 

86 (2E,6Z)-Farnesol 32,00 b 100 a 100 a 

87 beta-Elemenone 52,84 b 100 a 95,45 a 

88 3-Methylcamphenilol 40,48 b 100 a 100 a 

89 cis-ocimene 23,63 b 100 a 100 a 
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LAMPIRAN 7 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 3 

Lanjutan 
 

No Senyawa/Ligan Absorpsi Distribusi 

CaCo-2 

Cell 

(nm/sec) 

HIA 

(%) 

PPB 

(%) 

90 5-epi-Curzerenone 55,49 b 100 a 100 a 

91 Amadaldehyde 51,81 b 100 a 93,57 a 

92 Amadannulen 32,34 b 95,57 a 100 a 

93 1-Pentadecanol 42,11 b 100 a 100 a 

94 2-(4-Methyl-3-cyclohexen-1-yl)-1- 

propen-1-ol 

22,19 b 100 a 92,05 a 

95 2,6-Dimethyl-5-heptenal 30,00 b 100 a 100 a 

96 trans-Sabinyl acetate 47,26 b 100 a 82,96 a 

97 2-(4-Methylcyclohex-1-en-1- 

yl)propan-1-ol 

22,22 b 100 a 100 a 

98 2-Methylheptan-3-ol 21,12 b 100 a 100 a 

99 2-Methoxy-6-(1-methyl-2-propen- 

1-yl)naphthalene 

55,92 b 100 a 94,79 a 

100 2-(2’-Hydroxyphenoxy)anisole 53,74 b 95,30 a 96,34 a 

101 Patchoulane 22,30 b 100 a 100 a 

102 Non-2-en-4-one 53,47 b 100 a 100 a 

103 Norbornyl acetate 31,24 b 100 a 95,00 a 

104 Hept-1-enyl acetate 51,35 b 100 a 100 a 
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LAMPIRAN 7 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 3 

Lanjutan 
 

No Senyawa/Ligan Absorpsi Distribusi 

CaCo-2 

Cell 

(nm/sec) 

HIA 

(%) 

PPB 

(%) 

10 2-Methyl-6-methylene-1,7- 

octadien-3-one 

56,07 b 100 a 66,89 b 

106 Dihydromyrcenol 29,36 b 100 a 100 a 

107 Ethyl benzyl ether 57,33 b 100 a 43,87 b 

108 2-Nonanol 22,12 b 100 a 100 a 

109 alpha,4-Dimethyl-alpha-(4- 

methylpentyl)benzenemethanol 

51,09 b 100 a 100 a 

 
Keterangan: 

 CaCo-2 Cell (nm/sec) : > 70 permeabilitas tinggi a 

4 – 70 permeabilitas sedang b 

< 4 permeabilitas rendah c 

 Human Intestinal Absorption : 70 – 100 terserap baik a 

(HIA) (%) 20 – 70 terserap cukup b 

< 20 kurang terserap c 

 Plasma Protein Binding : > 90 terikat baik a 

(PPB) (%) < 90 terikat lemah b 
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LAMPIRAN 8 
 

HASIL ANALISIS TOKSISITAS 

 
Tabel VII. 4 

 

Hasil Analisis Toksisitas Senyawa Aktif Tanaman Temu Mangga (Curcuma 

amada) Berdasarkan Toxtree 

No Ligan Kroes 

TTC 

Karsinogenik Mutagen 

(Amest Test) 

Genotoksik Non 

Genotoksik 

 5-FU Tidak 

Berisiko 

- - - 

1 1,8-Cineole Tidak 

Berisiko 

- - - 

2 Espatulenol Tidak 

Berisiko 

- - - 

3 gamma-Eudesmol Tidak 

Berisiko 

- - - 

4 alpha-Pinene Tidak 

Berisiko 

- - - 

5 beta-Pinene Tidak 

Berisiko 

- - - 

6 (+)-Camphor Tidak 

Berisiko 

- - - 

7 Limonene Tidak 

Berisiko 

- - - 

8 cis-Sabinene hydrate Tidak 

Berisiko 

- - - 

9 beta-Thujone Tidak 

Berisiko 

- - - 

10 3-Carene Tidak 

Berisiko 

- - - 
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LAMPIRAN 8 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 4 

Lanjutan 
 

No Ligan Kroes 

TTC 

Karsinogenik Mutagen 

(Amest Test) 

Genotoksik Non 

Genotoksik 

11 cis-beta-Ocimene Tidak 

Berisiko 

- - - 

12 beta-Myrcene Tidak 

Berisiko 

- - - 

13 trans-beta-Ocimene Tidak 

Berisiko 

- - - 

14 Borneol Tidak 

Berisiko 

- - - 

15 Camphene Tidak 

Berisiko 

- - - 

16 cis-Citral Berisiko 

Rendah 

+ - + 

17 p-Cymene Tidak 

Berisiko 

- - - 

18 linalool Tidak 

Berisiko 

- - - 

19 alpha-Phellandrene Tidak 

Berisiko 

- - - 

20 alpha-Terpinene Tidak 

Berisiko 

- - - 

21 gamma-Terpinene Tidak 

Berisiko 

- - - 
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LAMPIRAN 8 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 4 

Lanjutan 
 

No Ligan Kroes 

TTC 

Karsinogenik Mutagen 

(Amest Test) 

Genotoksik Non 

Genotoksik 

22 beta-Caryophyllene Tidak 

Berisiko 

- - - 

23 beta-Cubebene Tidak 

Berisiko 

- - - 

24 E-beta-farnesene Tidak 

Berisiko 

- - - 

25 Ledol Tidak 

Berisiko 

- - - 

26 beta-Eudesmene Tidak 

Berisiko 

- - - 

27 alpha-Zingiberene Tidak 

Berisiko 

- - - 

28 beta-Elemene Tidak 

Berisiko 

- - - 

29 Perillene Tidak 

Berisiko 

- - - 

30 beta-Phellandrene Tidak 

Berisiko 

- - - 

31 p-Menth-1-en-9-ol Tidak 

Berisiko 

- - - 

32 Teresantanane Tidak 

Berisiko 

- - - 
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LAMPIRAN 8 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 4 

Lanjutan 
 

No Ligan Kroes 

TTC 

Karsinogenik Mutagen 

(Amest Test) 

Genotoksik Non 

Genotoksik 

33 beta-Bisabolol Tidak 

Berisiko 

- - - 

34 (-)-Curcuphenol Tidak 

Berisiko 

- - - 

35 (+)-ar-Turmerone Berisiko 

Rendah 

+ - + 

36 beta-Curcumene Tidak 

Berisiko 

- - - 

37 (-)-Germacrene D Tidak 

Berisiko 

- - - 

38 Germacrone Berisiko 

Rendah 

+ - + 

39 Curzerenone Tidak 

Berisiko 

- - - 

40 delta-Elemene Tidak 

Berisiko 

- - - 

41 (-)-gamma-Elemene Tidak 

Berisiko 

- - - 

42 Curzerene Tidak 

Berisiko 

- - - 

43 Furanodienon Berisiko 

Rendah 

+ - + 
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LAMPIRAN 8 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 4 

Lanjutan 
 

No Ligan Kroes 

TTC 

Karsinogenik Mutagen 

(Amest Test) 

Genotoksik Non 

Genotoksik 

44 Furanogermenone Tidak 

Berisiko 

- - - 

45 Humulene 1,2- 

epoxide 

Berisiko 

Rendah 

+ - + 

46 Zerumbone Berisiko 

Rendah 

+ - + 

47 (-)-beta- 

Caryophyllene 

epoxide 

Berisiko 

Rendah 

+ - + 

48 (+)-beta-Costol Tidak 

Berisiko 

- - - 

49 epi-alpha-Cadinol Tidak 

Berisiko 

- - - 

50 14-Hydroxy alpha- 

muurolene 

Tidak 

Berisiko 

- - - 

51 tau-Muurolol Tidak 

Berisiko 

- - - 

52 Curcumenol Tidak 

Berisiko 

- - - 

53 Viridiflorol Tidak 

Berisiko 

- - - 

54 allo-Aromadendrene Tidak 

Berisiko 

- - - 
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LAMPIRAN 8 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 4 

Lanjutan 
 

No Ligan Kroes 

TTC 

Karsinogenik Mutagen 

(Amest Test) 

Genotoksik Non 

Genotoksik 

55 beta-Patchoulene Tidak 

Berisiko 

- - - 

56 2-Nonanone Tidak 

Berisiko 

- - - 

57 4-Terpineol Tidak 

Berisiko 

- - - 

58 (-)-alpha-Selinene Tidak 

Berisiko 

- - - 

59 alpha-Terpineol Tidak 

Berisiko 

- - - 

60 Farnesal Berisiko 

Rendah 

+ - + 

61 Furanodiene Tidak 

Berisiko 

- - - 

62 gamma-Cadinene Tidak 

Berisiko 

- - - 

63 Heptadecane Tidak 

Berisiko 

- - - 

64 2-Undecanone Tidak 

Berisiko 

- - - 

65 Octadecane Tidak 

Berisiko 

- - - 
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LAMPIRAN 8 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 4 

Lanjutan 
 

No Ligan Kroes 

TTC 

Karsinogenik Mutagen 

(Amest Test) 

Genotoksik Non 

Genotoksik 

66 p-Cymen-8-ol Tidak 

Berisiko 

- - - 

67 Undecanal Berisiko 

Rendah 

+ - + 

68 beta-Gurjunene Tidak 

Berisiko 

- - - 

69 Lavandulol Tidak 

Berisiko 

- - - 

70 (E)-Ocimene Tidak 

Berisiko 

- - - 

71 alpha-terpineol 

acetate 

Tidak 

Berisiko 

- - - 

72 Hexadecane Tidak 

Berisiko 

- - - 

73 Citral Berisiko 

Rendah 

+ - + 

74 Citronellal Berisiko 

Rendah 

+ - + 

75 (-)-beta-Elemene Tidak 

Berisiko 

- - - 

76 Myrtenol Tidak 

Berisiko 

- - - 
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LAMPIRAN 8 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 4 

Lanjutan 
 

No Ligan Kroes 

TTC 

Karsinogenik Mutagen 

(Amest Test) 

Genotoksik Non 

Genotoksik 

77 alpha-Curcumene Tidak 

Berisiko 

- - - 

78 1-p-Menthene Tidak 

Berisiko 

- - - 

79 2,6-Dimethyl-2,4,6- 

octatriene 

Tidak 

Berisiko 

- - - 

80 alpha-Bergamotene Tidak 

Berisiko 

- - - 

81 beta-Copaene Tidak 

Berisiko 

- - - 

82 beta-Terpineol Tidak 

Berisiko 

- - - 

83 Bisabolene Tidak 

Berisiko 

- - - 

84 Isoborneol Tidak 

Berisiko 

- - - 

85 alpha-Ionone Berisiko 

Rendah 

+ - + 

86 (2E,6Z)-Farnesol Tidak 

Berisiko 

- - - 

87 beta-Elemenone Berisiko 

Rendah 

+ - + 
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LAMPIRAN 8 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 4 

Lanjutan 
 

No Ligan Kroes 

TTC 

Karsinogenik Mutagen 

(Amest Test) 

Genotoksik Non 

Genotoksik 

88 3-Methylcamphenilol Tidak 

Berisiko 

- - - 

89 cis-ocimene Tidak 

Berisiko 

- - - 

90 5-epi-Curzerenone Tidak 

Berisiko 

- - - 

91 Amadaldehyde Berisiko 

Rendah 

+ - + 

92 Amadannulen Tidak 

Berisiko 

- - - 

93 1-Pentadecanol Tidak 

Berisiko 

- - - 

94 2-(4-Methyl-3- 

cyclohexen-1-yl)-1- 

propen-1-ol 

Tidak 

Berisiko 

- - - 

95 2,6-Dimethyl-5- 

heptenal 

Berisiko 

Rendah 

+ - + 

96 trans-Sabinyl acetate Tidak 

Berisiko 

- - - 

97 2-(4- 

Methylcyclohex-1- 

en-1-yl)propan-1-ol 

Tidak 

Berisiko 

- - - 
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LAMPIRAN 8 
(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 4 

Lanjutan 
 

No Ligan Kroes 

TTC 

Karsinogenik Mutagen 

(Amest Test) 

Genotoksik Non 

Genotoksik 

98 2-Methylheptan-3-ol Tidak 

Berisiko 

- + - 

99 2-Methoxy-6-(1- 

methyl-2-propen-1- 

yl)naphthalene 

Berisiko 

Rendah 

+ - + 

100 2-(2'- 

Hydroxyphenoxy)ani 

sole 

Tidak 

Berisiko 

- - - 

101 Patchoulane Tidak 

Berisiko 

- - - 

102 Non-2-en-4-one Berisiko 

Rendah 

+ - + 

103 Norbornyl acetate Tidak 

Berisiko 

- - - 

104 Hept-1-enyl acetate Berisiko 

Rendah 

+ - + 

105 2-Methyl-6- 

methylene-1,7- 

octadien-3-one 

Berisiko 

Rendah 

+ - + 

106 Dihydromyrcenol Tidak 

Berisiko 

- - - 

107 Ethyl benzyl ether Tidak 

Berisiko 

- - - 
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(LANJUTAN) 

 

 
Tabel VII. 4 

Lanjutan 
 

No Ligan Kroes 

TTC 

Karsinogenik Mutagen 

(Amest Test) 

Genotoksik Non 

Genotoksik 

108 2-Nonanol Tidak 

Berisiko 

- - - 

109 alpha,4-Dimethyl- 

alpha-(4- 

methylpentyl)benzen 

emethanol 

Tidak 

Berisiko 

- - - 
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STRUKTUR 2D LIGAN PEMBANDING 

 
Tabel VII. 5 

 

Struktur 2D Ligan Pembanding 

LIGAN PEMBANDING STRUKTUR SENYAWA 

 

 

 

 

 
5-Fluorourasil 
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