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ABSTRAK 

Pendahuluan: Kacang merah (Phaseolus vulgaris) merupakan tanaman yang kaya akan metabolit sekunder dan 

digunakan dalam pengobatan tradisional. Kacang merah mengandung senyawa bioaktif seperti lektin, flavonoid, 

dan asam fenolik yang berpotensi sebagai antioksidan, antidiabetes, anti-inflamasi, antikanker, dan kardioprotektif. 

Evaluasi keamanan penggunaan kacang merah sebagai obat tradisional diperlukan untuk menghindari efek toksik 

seperti hepatotoksisitas dan mutagenisitas. Mengingat keterbatasan metode konvensional yang menggunakan 

hewan laboratorium, penelitian ini bertujuan untuk mengevaluasi potensi toksisitas  Phaseolus vulgaris 

menggunakan metode komputasi.  

Metode: Penelitian dilakukan secara in silico terhadap senyawa aktif kacang merah yang diperoleh dari studi 

literatur dan situs web Dr. Duke's. Prediksi profil toksisitas dilakukan menggunakan situs web pkCSM dengan 

data SMILES yang diperoleh dari situs web PubChem.  

Hasil: Hasil prediksi terhadap 46 senyawa aktif menunjukkan bahwa seluruh senyawa tidak memiliki sifat 

mutagenik dan tidak bersifat hepatotoksik.  

Kesimpulan: Senyawa aktif kacang merah (Phaseolus vulgaris) relatif aman untuk dikembangkan sebagai 

alternatif pengobatan.  

Kata Kunci: Kacang merah; Phaseolus vulgaris; Toksisitas; In Silico. 
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IN SILICO TOXICITY ANALYSIS OF ACTIVE COMPOUNDS IN RED BEAN 

(Phaseolus vulgaris) 
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ABSTRACT 

Introduction: Red bean (Phaseolus vulgaris) is a plant rich in secondary metabolites and is used in traditional 

medicine. Red beans contain bioactive compounds such as lectins, flavonoids, and phenolic acids that have 

potential as antioxidants, antidiabetics, anti-inflammatories, anticancer, and cardioprotective. Safety evaluation of 

the use of red beans as traditional medicine is needed to avoid toxic effects such as hepatotoxicity and 

mutagenicity. Given the limitations of conventional methods using laboratory animals, this study aims to evaluate 

the potential toxicity of Phaseolus vulgaris using computational methods.  

Methods: The study was performed in silico on the active compounds of red bean obtained from literature studies 

and Dr. Duke's website. Toxicity profile prediction was performed using the pkCSM website with SMILES data 

obtained from the PubChem website. 

Results: The prediction results of 46 active compounds showed that all compounds did not have mutagenic 

properties and were not hepatotoxic.  

Conclusion: The active compounds of red bean (Phaseolus vulgaris) are predicted to be relatively safe to be 

developed as an alternative treatment. 

Keywords: Red bean; Phaseolus vulgaris: Toxicity; In Silico. 
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PENDAHULUAN 

Metabolit sekunder merupakan senyawa 

bioaktif yang disintesis oleh tumbuhan dan 

memiliki peran penting dalam pengembangan 

obat-obatan. Senyawa-senyawa ini seringkali 

memiliki bioaktivitas yang tersebar luas dan 

dikenal sebagai fitokimia1. Salah satu tumbuhan 

yang kaya akan metabolit sekunder dan telah 

digunakan secara tradisional dalam pengobatan 

adalah kacang merah (Phaseolus vulgaris). 

Sebagai tanaman tahunan dari keluarga 

Fabaceae, kacang merah telah dibudidayakan di 

daerah beriklim sedang dan semitropis. Sejarah 

budidayanya dimulai di Peru dan Meksiko 

sekitar 8000 tahun yang lalu dan kini telah 

menyebar ke seluruh dunia2. Dalam aspek nutrisi 

dan kesehatan, kacang merah memainkan peran 

penting dalam pola makan vegetarian dan 

memberikan berbagai manfaat kesehatan3. 

Sebagai sumber nutrisi yang hemat biaya, 

manfaat kesehatan kacang merah diperoleh 

melalui dua mekanisme. Pertama, secara 

langsung melalui kandungan nutrisinya yang 

kaya akan protein, serat makanan, rendah lemak 

jenuh, vitamin, mineral, dan senyawa fitokimia. 

Kedua, sebagai alternatif pengganti produk 

hewani dalam pola makan4. 

Selain nilai nutrisinya, kacang merah telah 

lama dimanfaatkan dalam pengobatan 

tradisional untuk mengatasi berbagai kondisi 

kesehatan. Secara khusus, tumbuhan ini 

digunakan untuk mengobati gangguan 

peradangan, infeksi, serta penyakit yang 

berkaitan dengan saluran pencernaan5. Hal ini 

tidak mengherankan mengingat Phaseolus 

vulgaris memiliki kandungan senyawa bioaktif 

yang beragam, termasuk lektin, flavonoid, dan 

asam fenolik, yang memiliki potensi pengobatan 

yang tinggi6. Melalui penelitian modern, efek 

farmakologis dari senyawa-senyawa ini yang 

awalnya dikenal melalui pengobatan herbal, kini 

mulai terungkap secara ilmiah. Berbagai 

penelitian telah menunjukkan aktivitas 

antioksidan, antidiabetes, anti-inflamasi, 

antikanker, dan kardioprotektif dari kacang 

merah7,8.  

Meskipun memiliki berbagai potensi 

pengobatan, keamanan penggunaan kacang 

merah sebagai obat tradisional perlu diteliti 

secara mendalam untuk menghindari efek toksik 

yang tidak diinginkan. Beberapa efek toksisitas 

yang perlu diwaspadai meliputi hepatotoksisitas 

manusia (H-HT), cedera hepar yang diinduksi 

obat (DILI), dan mutagenisitas. 

Hepatotoksisitas, yang didefinisikan sebagai 

cedera pada hepar, dan DILI yang merupakan 

respons akut atau kronis terhadap senyawa alami 

atau manufaktur, keduanya dapat menyebabkan 

gangguan fungsi hepar9,10. Sementara itu, 

mutagenisitas mengacu pada kemampuan suatu 

zat untuk menginduksi mutasi genetik11. 

Dalam konteks pengujian toksisitas, metode 

konvensional yang mengandalkan uji coba pada 

hewan laboratorium memiliki berbagai 

keterbatasan. Untuk mendapatkan hasil 

toksikologi yang komprehensif dari satu bahan 

kimia diperlukan pengorbanan ribuan hewan, 

serta biaya dan waktu yang sangat besar12. 

Mengingat tantangan ini dan pentingnya 

menjamin keamanan penggunaan kacang merah 

sebagai alternatif pengobatan, penelitian ini 

dilakukan sebagai studi awal untuk 

mengevaluasi potensi efek toksisitas dari 

Phaseolus vulgaris menggunakan metode 

komputasi.  

 

 

METODE PENELITIAN 

Desain, Waktu, dan Tempat Penelitian 

Penelitian ini merupakan penelitian 

eksperimental dengan metode komputasi (in 

silico) untuk memprediksi profil toksisitas. 

Penelitian dilaksanakan di Laboratorium 

Terpadu Fakultas Kedokteran Universitas Islam 

Malang pada bulan September hingga November 

2024.  

Alat dan Bahan 

Alat yang digunakan dalam penelitian ini 

adalah laptop dengan spesifikasi prosesor 11th 

Gen Intel Core i5-1135G7 dan RAM 16 GB. 

Penelitian ini memanfaatkan tiga situs web, yaitu 

Dr. Duke's Phytochemical and Ethnobotanical 

Databases (https://phytochem.nal.usda.gov/), 

PubChem (https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/), 

dan situs web pkCSM 

(https://biosig.lab.uq.edu.au/pkcsm/prediction).  

Bahan penelitian yang digunakan adalah 

senyawa aktif kacang merah yang diperoleh 

melalui studi literatur dari jurnal dan situs web 

Dr. Duke's, serta SMILES senyawa aktif yang 

diunduh melalui situs web PubChem.  

Penentuan Senyawa Aktif  

Penentuan senyawa aktif dilakukan dengan 

mengidentifikasi kandungan kacang merah 

melalui situs web Dr. Duke's yang menghasilkan 

105 senyawa aktif. Selanjutnya dilakukan 

pemilihan senyawa aktif sekunder sehingga 

diperoleh 21 senyawa. Studi literatur jurnal 

memberikan tambahan 25 senyawa, sehingga 

total senyawa aktif yang dianalisis berjumlah 46 

senyawa.  

Prediksi Profil Toksisitas Senyawa Aktif 

Prediksi profil toksisitas dilakukan terhadap 

46 senyawa aktif menggunakan situs web 

https://phytochem.nal.usda.gov/
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
https://biosig.lab.uq.edu.au/pkcsm/prediction
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pkCSM. Proses prediksi diawali dengan 

memasukkan kode SMILES masing-masing 

senyawa yang diperoleh dari situs web 

PubChem, kemudian dilakukan pemilihan 

parameter "Toxicity" untuk menganalisis profil 

toksisitas senyawa tersebut.   

 

 

HASIL PENELITIAN 

Penentuan Senyawa Aktif  

Seperti yang ditunjukkan pada Tabel 1, 

senyawa aktif kacang merah yang diperoleh dari 

jurnal dan situs web Dr. Duke’s adalah 46 

senyawa aktif.  

Tabel 1 Senyawa Aktif Kacang Merah 
Nama Senyawa Keterangan 

Anthocyanins 

Anthocyanin 

Pelargonidin 3-O-glucoside 

Pelargonidin-3,5-diglucoside 

Petunidin-3,5-diglucoside 

Petunidin-3-glucoside 

Malvidin-3,5-diglucoside 

Malvidin-3-glucoside 

Cyanidin-3,5-diglucoside 

Cyanidin-3-glucoside 

Delphinidin-3-o-beta-glucoside 

Proanthocyanidins 
Proanthocyani

-dins 

Abscisic-acid 

Asam fenolik 

p-Hydroxybenzoic acid 

Sinapic acid 

Syringic acid 

Lignin 

Luteolin 
Flavon 

Luteolin-7-O-glucoside 

Orientin 

Flavonoid Rutin 

Hyperoside 

Isorhamnetin-3-O-glucoside 

(+)-Catechin 

Kaempferol 

Flavonol 

Kaempferol 3-O-(6”-O-

malonyl) glucoside 

Quercetin 

Quercetin 3-O-(6”-O-malonyl) 

glucoside 

Myricetin 

Isoquercetin 

Myricetin 3-O-arabinoside 

Myricetin-3-rhamnoside 

Vanillic acid 
Hydroxybenzo

-ic acid 

p-Coumaric acid 

Hydroxycinna

-mic acid 

O-coumaric acid 

Caffeic acid 

Ferulic acid 

Daidzein 
Isoflavon 

Genistein 

Beta-sitosterol 

Sterol 

Campesterol 

Estradiol-17-beta 

Phytosterols 

Stigmasterol 

24-alpha-methyllophenol 

Obtusifoliol 

Propane-1-thiol Thiol 
Keterangan: Data hasil penentuan senyawa aktif kacang merah 

dari jurnal dan situs web Dr. Duke’s. 

 

Prediksi Profil Toksisitas Senyawa Aktif 

Prediksi profil toksisitas yang dilakukan pada 

46 senyawa aktif kacang merah ditunjukkan 

pada Tabel 2. Pada tabel tersebut diketahui 

bahwa seluruh senyawa aktif pada kacang merah 

tidak mutagenik yang ditunjukkan oleh 

parameter AMES dan tidak hepatotoksik.  

Tabel 2 Prediksi Profil Toksisitas Senyawa Aktif Kacang Merah (Phaseolus vulgaris) 
No Nama Senyawa AMES Hepatotoksisitas 

1.  (+)-Catechin Tidak Tidak 

2.  24-alpha-methyllophenol Tidak Tidak 

3.  Abscisic-acid Tidak Tidak 

4.  Anthocyanins Tidak Tidak 

5.  Beta-sitosterol Tidak Tidak 

6.  Caffeic acid Tidak Tidak 

7.  Campesterol Tidak Tidak 

8.  Cyanidin-3,5-diglucoside Tidak Tidak 

9.  Cyanidin-3-glucoside Tidak Tidak 

10.  Daidzein Tidak Tidak 

11.  Delphinidin-3-o-beta-glucoside Tidak Tidak 

12.  Estradiol-17-beta Tidak Tidak 

13.  Ferulic acid Tidak Tidak 

14.  Genistein Tidak Tidak 

15.  Hydroxycinnamic acid Tidak Tidak 

16.  Hyperoside Tidak Tidak 

17.  Isoquercetin Tidak Tidak 

18.  Isorhamnetin-3-O-glucoside Tidak Tidak 

19.  Kaempferol Tidak Tidak 
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20.  Kaempferol 3-O-(6”-O-malonyl) glucoside Tidak Tidak 

21.  Lignin Tidak Tidak 

22.  Luteolin Tidak Tidak 

23.  Luteolin-7-O-glucoside Tidak Tidak 

24.  Malvidin-3,5-diglucoside Tidak Tidak 

25.  Malvidin-3-glucoside Tidak Tidak 

26.  Myricetin Tidak Tidak 

27.  Myricetin 3-O-arabinoside Tidak Tidak 

28.  Myricetin-3-rhamnoside Tidak Tidak 

29.  Obtusifoliol Tidak Tidak 

30.  O-coumaric acid Tidak Tidak 

31.  Orientin Tidak Tidak 

32.  Pelargonidin 3-O-glucoside Tidak Tidak 

33.  Pelargonidin-3,5-diglucoside Tidak Tidak 

34.  Petunidin-3,5-diglucoside Tidak Tidak 

35.  Petunidin-3-glucoside Tidak Tidak 

36.  p-Hydroxybenzoic acid Tidak Tidak 

37.  Phytosterols Tidak Tidak 

38.  Proanthocyanidins Tidak Tidak 

39.  Propane-1-thiol Tidak Tidak 

40.  Quercetin Tidak Tidak 

41.  Quercetin 3-O-(6“-O-malonyl) glucoside Tidak Tidak 

42.  Rutin Tidak Tidak 

43.  Sinapic acid Tidak Tidak 

44.  Stigmasterol Tidak Tidak 

45.  Syringic acid Tidak Tidak 

46.  Vanillic acid Tidak Tidak 
Keterangan: Data hasil prediksi profil toksisitas 46 senyawa aktif kacang merah. Prediksi toksisitas melalui situs web pkCSM.

PEMBAHASAN 

Interaksi karakteristik farmakokinetik, 

toksisitas, dan potensi merupakan faktor penting 

yang secara signifikan mempengaruhi 

kemanjuran suatu obat13. Berdasarkan hasil 

prediksi profil toksisitas, parameter AMES 

digunakan untuk memprediksi potensi 

mutagenisitas suatu senyawa, sedangkan 

hepatotoksisitas digunakan untuk mengevaluasi 

potensi senyawa dalam menginduksi kerusakan 

hepar14,15. Hasil prediksi pada Tabel 2 

menunjukkan bahwa seluruh senyawa aktif yang 

terkandung dalam Phaseolus vulgaris tidak 

memiliki sifat mutagenik dan tidak bersifat 

toksik terhadap hepar. Hasil negatif pada 

parameter AMES mengindikasikan bahwa 

senyawa-senyawa tersebut tidak berpotensi 

menyebabkan mutasi genetik. Hal ini sejalan 

dengan penelitian yang dilakukan oleh Ullah et 

al. (2020), yang menyatakan bahwa senyawa 

flavonoid dan polifenol yang berasal dari 

kacang-kacangan umumnya aman untuk 

dikonsumsi dan tidak menunjukkan efek 

mutagenik berdasarkan hasil uji toksisitas16. 

Adapun hasil negatif pada parameter 

hepatotoksisitas menunjukkan bahwa senyawa-

senyawa tersebut tidak memiliki potensi untuk 

menginduksi kerusakan pada organ hepar. 

Beberapa penelitian justru menunjukkan hasil 

yang berlawanan, dimana senyawa polifenol 

dilaporkan memiliki aktivitas hepatoprotektif17.  

Penelitian ini menganalisis berbagai 

kelompok senyawa bioaktif yang terdapat dalam 

kacang merah, meliputi flavonoid (antosianin, 

katekin, quercetin, dan kaempferol), asam 

fenolik (asam kafeat, asam ferulat, asam vanilat), 

fitosterol (beta-sitosterol, kampesterol, 

stigmasterol), proanthocyanidin, dan isoflavon 

(daidzein, genistein). Keberagaman senyawa 

yang diuji memberikan gambaran komprehensif 

mengenai profil keamanan kacang merah 

sebagai bahan pangan. Singh et al. (2017) dalam 

kajian sistematisnya terhadap keamanan 

senyawa bioaktif dari kelompok legum 

mengonfirmasi bahwa komponen bioaktif pada 

kacang-kacangan aman dikonsumsi pada dosis 

harian 100-300 mg/kg berat badan dan 

memberikan berbagai manfaat kesehatan18. 

Profil keamanan ini didukung oleh berbagai 

penelitian yang mendemonstrasikan efek 

menguntungkan dari senyawa-senyawa tersebut. 

García-Lafuente et al. (2009) dan Kumar & 

Pandey (2013) melaporkan potensi flavonoid 

sebagai agen anti-inflamasi dengan implikasi 

positif pada pencegahan kanker dan penyakit 

kardiovaskular19,20. Yang et al. (2018) 

mengonfirmasi peran senyawa polifenol dalam 

pencegahan kanker melalui mekanisme induksi 

apoptosis dan penghambatan proliferasi sel 

kanker21. Chávez-Santoscoy et al. (2014) juga 

menemukan bahwa flavonoid dan saponin dari 

kacang-kacangan dapat memodulasi 



5 

 

metabolisme lipid dan sekresi kolesterol 

empedu22. Studi yang dilakukan oleh Ganesan et 

al (2017) juga melaporkan bahwa polifenol, 

termasuk antosianin dan flavonoid dari kacang-

kacangan, memiliki efek hepatoprotektif melalui 

mekanisme antioksidan2.  

Meskipun hasil penelitian ini menunjukkan 

profil keamanan yang menjanjikan, diperlukan 

penelitian lanjutan untuk mengkonfirmasi 

keamanan jangka panjang dan potensi interaksi 

antar senyawa. Evaluasi toksisitas yang 

dilakukan baru mencakup dua parameter, 

sehingga diperlukan pengujian parameter 

toksisitas lainnya untuk memberikan gambaran 

yang lebih lengkap. Namun demikian, temuan 

ini memberikan landasan ilmiah yang kuat untuk 

pengembangan kacang merah sebagai bahan 

pangan fungsional yang aman untuk dikonsumsi. 

 

 

KESIMPULAN 

Hasil prediksi toksisitas terhadap senyawa 

aktif yang terkandung dalam kacang merah 

(Phaseolus vulgaris) mengindikasikan bahwa 

senyawa-senyawa tersebut tidak bersifat 

mutagenik dan tidak memiliki efek toksik 

terhadap organ hepar, sehingga berpotensi untuk 

dikembangkan lebih lanjut sebagai kandidat obat 

yang aman.  

 

 

SARAN 

Berdasarkan hasil penelitian yang masih 

berbasis prediksi komputasi ini, diperlukan studi 

lanjutan berupa pengujian toksisitas secara in 

vitro dan in vivo, evaluasi parameter toksisitas 

lainnya, penelitian interaksi antar senyawa dan 

efek jangka panjang, serta studi bioavailabilitas 

dan farmakokinetik untuk mengoptimalkan 

potensi pengembangannya sebagai kandidat 

obat.  
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