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KATA PENGANTAR 

  
 

Puji syukur kami panjatkan kehadirat Allah SWT Tuhan Yang Maha Esa, karena atas Karunia dan Rahmat-

Nya Prosiding Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia#2  yang telah diselenggarakan oleh Jurusan Kimia 

FMIPA UNIMED  pada tanggal 11 Desember 2021 melalui Virtual Conference dapat diselesaikan. Ucapan terima 

kasih kami sampaikan kepada seluruh pihak yang telah membantu dalam penyusunan prosiding ini.  

Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia adalah seminar tahunan yang diselenggarakan oleh Jurusan 

Kimia Unimed. Pada Seminar ke dua ini mengambil tema  “Peran Strategis Kimia Dan Pendidikan Kimia 

Terhadap Pengembangan Ilmu Pengetahuan Dan Teknologi Dalam Revolusi 4.0 Di Era New Normal”. Melalui 

skegiatan seminar ini berbagai hasil penelitian, ide dan pemikiran peneliti di bidang kimia, praktisi kimia dan 

pendidikan kimia telah dipresentasikan.  

Prosiding ini memuat karya tulis terdiri dari berbagai hasil penelitian dalam bidang kimia dan pendidikan 

kimia. Makalah yang dimuat dalam prosiding ini meliputi makalah dari keynote  dan invited speaker, makalah dari 

pemalakah utama dari bidang Kimia meliputi sub bidang Kimia Analitik, Kimia Orgnik dan Anorganik, Kimia Fisik 

dan Polimer, Biokimia dan Bioteknologi dan makalah utama  Pendidikan Kimia. 

Semoga penerbitan prosiding ini dapat bermanfaat baik untuk kalangan kimiawan, pengguna ilmu kimia dan 

pemerhati pendidikan kimia maupun pembaca lainnya dalam pengembangan penelitian dimasa akan datang. Akhir 

kata kepada semua pihak yang telah membantu, kami ucapkan  

terima kasih. 
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SAMBUTAN KETUA PANITIA 

 
Assalaamu’alaikum warahmatullahi wabarakaatuh,  

Selamat pagi dan salam sejahtera untuk kita semua.  

Pertama-tama marilah kita panjatkan puji syukur ke hadirat Allah SWT atas limpahan rahmat dan karunia-

Nya, sehingga pada pagi hari ini kita dapat berkumpul untuk mengikuti acara Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan 

Kimia#2 Jurusan kimia FMIPA UNIMED dengan tema “Peran Strategis Kimia dan Pendidikan Kimia Terhadap 

pengembangan Ilmu Pengetahuan dan Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New Normal”.   Dengan 

menghadirkan Dr. Harry Firman, M.Pd (UPI), Prof. Dr. Karna Wijaya, M.Eng (UGM), Dr. Asep Wahyu Nugraha 

(UNIMED) sebagai keynote speaker dan Drs. Zulfan Mazaimi, M.Pd (Ketua PPSKI-Sumut), Dr. Eng. Yulia Eka Putri 

(Unand) dan Dr. Vivi Purwandari (Universitas Sarimutiara Indonesia) sebagai  invited speaker. 

Seminar Nasional ini diselenggarakan dengan tujuan untuk: 1) Mengkomunikasikan dan memfasilitasi 

interaksi professional antar komunitas kimia dan pendidikan Kimia di Indonesia untuk saling berbagai informasi dan  

2) Meningkatkan kerjasama antara para pendidik, peneliti dan praktisi. Kegiatan Seminar Nasional ini diharapkan 

dapat menjadi forum pertemuan antara ilmuwan  peneliti dalam bidang kimia, praktisi kimia, dan pendidikan kimia, 

serta stake holder lainnya untuk bekerjasama dan sharing terkait peran Strategis kimia dan pendidikan kimia Terhadap 

pengembangan Ilmu Pengetahuan dan Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New Normal. Untuk mencapai 

tujuan tersebut, kami panitia telah mengundang Dosen, peneliti, pendidik, mahasiswa dan pemerhati dalam bidang 

kimia dari berbagai instansi di wilayah tanah air. Undangan tersebut telah ditanggapi oleh registrasi peserta sebanyak 

150 orang peserta dari berbagai kalangan dan wilayah Ujung Timur sampai Barat Indonesia dengan 86 peserta akan 

mempersentasikan makalahnya. 

Akhir kata Kami panitia menyampaikan terimakasih kepada keynote speaker dan invited speaker, peserta dan 

pemakalah, juga segenap undangan kami atas peran sertanya dalam seminar ini. Panitia telah berusaha untuk 

mempersiapkan seminar ini dengan sebaik-baiknya, namun kami meminta maaf apabila terdapat kekurangan dalam 

pelayanan kami  Kami. Kiranya kegiatan seminar nasional ini dapat memberikan manfaat bagi kita semua. 

Wassalamu’alaikum warahmatullahi wabarakaatuh 

 

 

Medan, 11  Desember  2021 

Ketua Panitia , 
  

 

Dr. Ahmad Nasir Pulungan, M.Sc 

NIP. 198106182012121005 
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SAMBUTAN KETUA JURUSAN 

 
Assalaamu’alaikum warahmatullahi wabarakaatuh,  

Selamat pagi dan salam sejahtera untuk kita semua.  

Puji syukur ke hadirat Allah SWT atas limpahan rahmat dan karunia-Nya, sehingga kita dapat  mengikuti 

acara Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia#2 Jurusan kimia FMIPA UNIMED. Kami mengucapkan 

selamat datang kepada seluruh peserta seminar dan semoga kegiatan seminar ini dapat memberikan kontribusi bagi 

pengembangan ilmu Kimia dan Pendidikan Kimia. Kegiatan Seminar ini juga diharapkan dapat menjadiwadah  bagi 

ilmuwan  peneliti dalam bidang kimia, praktisi kimia, dan pendidikan kimia, serta stake holder lainnya untuk 

bekerjasama dan sharing terkait peran Strategis kimia dan pendidikan kimia Terhadap pengembangan Ilmu 

Pengetahuan dan Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New Normal. 

Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia#2 tahun 2021 ini bertema” peran Strategis kimia dan 

pendidikan kimia Terhadap pengembangan Ilmu Pengetahuan dan Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New 

Normal” Dengan menghadirkan Dr. Harry Firman, M.Pd (UPI), Prof. Dr. Karna Wijaya, M.Eng (UGM), Dr. Asep 

Wahyu Nugraha (UNIMED) sebagai keynote speaker dan Drs. Zulfan Mazaimi, M.Pd (Ketua PPSKI-Sumut), Dr. 

Eng. Yulia Eka Putri (Unand) dan Dr. Vivi Purwandari (Universitas Sarimutiara Indonesia) sebagai  invited 

speaker.Penyelenggraan seminar nasional ini begitu penting bagi kami Jurusan Kimia FMIPA UNIMED dalam 

rangka meningkatka peran serta mahasiswa dan dosen dalam kegiatan pertemuan ilmiah dan publikasi yang akan 

menunjang pada akreditasi Jurusan Kimia FMIPA UNIMED. 

Saya selaku ketua Jurusan Kimia FMIPA UNIMED mengucapkan terimaksih yang sebesar-besarnya kepada 

seluruh panitia yang telah bekerja keras untuk terselenggarakannya kegiatan seminar ini. Akhir kata, semoga apa yang 

menjadi tujuan dan harapan pada kegiatan Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia ini dapat terwujud serta 

dapat memberikan manfaat bagi kita semua. 

Wassalamu’alaikum warahmatullahi wabarakaatuh. 

 

 

 

 

Medan, 11  Desember  2021 

Ketua Jurusan FMIPA UNIMED 
  

 

Dr. Ayi Darmana, M.Si 

NIP. 196608071990101001 
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SAMBUTAN  DEKAN 

 
Assalamualaikum..W..Wbr…….Salam Sejahtera bagi kita semua,  

Puji syukur kehadirat Allah SWT, Tuhan Yang Maha Esa berkat rahmat dan karuniaNya kita dapat 

mengikuti kegiatan Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia#2 yang diselenggarakan oleh Jurusan Kimia 

FMIPA UNIMED. Kegiatan Seminar ini menghadirkan keynote speaker Dr. Harry Firman, M.Pd (UPI), Prof. Dr. 

Karna Wijaya, M.Eng (UGM), Dr. Asep Wahyu Nugraha (UNIMED), dan invited speaker Drs. Zulfan Mazaimi, 

M.Pd (Ketua PPSKI-Sumut), Dr. Eng. Yulia Eka Putri (Unand) dan Dr. Vivi Purwandari (Universitas Sarimutiara 

Indonesia). Kami mengucapkan selamat datang kepada seluruh peserta seminar dan semoga kegiatan ini memberikan 

kontribusi positif bagi pengembangan Ilmu Kimia dan Pendidikan kimia.  

Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan Kimia Jurusan Kimia FMIPA UNIMED telah ditetap sebagai 

kegiatan rutin yang diselenggarakan setiap tahunnya. Seminar Nasional Kimia dan Pendidikan kimia#2 tahun 2021 ini 

mengangkat tema “ Peran Strategis Kimia dan Pendidikan Kimia terhadap Pengembangan Ilmu Pengetahuan dan 

Teknologi dalam Revolusi Industri 4.0 di Era New Normal”.  Meski kita saat ini masih belum keluar dari masa 

pandemik CoVID-19, namun perkembangan teknologi yang begitu pesat di era industi 4.0 telah melahirkan peluang 

dan tantangan baru. Karenanya penelitian dalam bidang Kimia dan teknik pembelajarannya harus dapat berkontribusi 

pada peningkatan dan pengembangan ketrampilan digital (ICT) dalam proses pembelajaran, dan juga mampu 

mengintegrasikan teknolgi tersebut dalam kegiatan penelitian dilaboratorium kimia. Peningkatan dan pengembangan 

tersebut tentu saja baik ditinjau dari sisi materi, teknologi pembelajaran, kegiatan penelitian, dan pembentukan 

karakter. Melalui kegiatan Seminar Nasional ini, Kami berharap  bapak/ibu dapat bertukar pikiran untuk dapat 

mensinergikan hasil-hasil penelitian dikampus dengan kebutuhan masyarakat dan kolaborasi dengan stakeholder dan 

industri dalam rangka menterjemahkan tema diatas. 

Akhir kata, Kami mengucapkan terimakasih kepada seluruh panitia yang telah bekerja keras untuk 

terselenggranya kegiatan seminar ini.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

        Medan, 11 Desember 2021 

        Dekan FMIPA UNIMED 

 

 
        Prof. Dr. Fauziyah Harahap, M.Si 

        NIP. 1966072811991032002  
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Abstrak  
Telah dilakukan analisis hubungan kuantitatif struktur aktivitas (HKSA) terhadap 10 senyawa turunan 

4-Aminochalcone berdasarkan metode regresi linier. Tujuan dari penelitian ini adalah untuk 

mendapatkan model persamaan HKSA yang baik dan dapat digunakan untuk memprediksi aktivitas 

antikanker senyawa turunan methoxy- aminochalcones lain. Terhadap setiap senyawa dilakukan optimasi 

geometri dengan metode semi-empirical bassis set CNDO (Complete Neglect Of Differential Overlap), 

kemudian dihitung nilai deskriptornya menggunakan software Hyperchem 8.0.8. Data aktivitas 

antikanker IC50 diperoleh dari literatur dan dinyatakan sebagai Log 1/IC50. Data perhitungan 

deskriptor diolah menggunakan SPSS 16.0, diperoleh persamaan HKSA sebagai berikut : Log 1/IC50 = -

64,881 (-0,005*Isolated Atomic Energy) – (0,432* Binding Energi) – (0,122*Electronic Energi) – 

(0,149*Core-core Interaction), dengan n= 10; R= 0,701 ;Q
2
= 0,99842. Dari persamaan HKSA didapatkan 

prediksi senyawa yang berpotensi sebagai antikanker, yaitu senyawa 4- Amino-7-Acetone-12,14,15-

tribromine-chalcone dengan nilai Log 1/IC¬50 sebesar 12,826475. 

 

Kata kunci: leukimia, HKSA, SPSS 16.0, turunan methoxy-aminochalcones.  
 

Abstract  
Analysis of the quantitative activity structure relationship (HKSA) on 10 4-Aminochalcone derivatives has 

been carried out based on the linear regression method. The purpose of this study was to obtain a good 

HKSA equation model that can be used to predict the anticancer activity of other methoxy-

aminochalcones derivatives. For each compound, geometry optimization was carried out using the semi-

empirical bassist set CNDO (Complete Neglect Of Differential Overlap) method, then the descriptor value 

was calculated using Hyperchem 8.0.8 software. IC50 anticancer activity data were obtained from the 

literature and expressed as Log 1/IC50. The descriptor calculation data was processed using SPSS 16.0, 

the HKSA equation was obtained as follows: Log 1/IC50 = -64,881 (- 0.005*Isolated Atomic Energy) – 

(0.432* Binding Energy) – (0.122*Electronic Energy) – (0.149*Core-core interaction), with n= 10; R= 

0.701 ;Q2= 0.99842. From the HKSA equation, predictions of compounds that have the potential as 

anticancer were obtained, namely the compound 4-Amino-7-Acetone-12,14,15-tribromine-chalcone with a 

Log 1/IC¬50 value of 12.826475.  
Keywords: leukemia, HKSA, SPSS 16.0, methoxy-aminochalcones derivatives.  
 
1. Pendahuluan 

Data statistika World Health Organization menunjukkan bahwa kanker sudah menjadi penyakit utama  
yang menyebabkan kematian di dunia. Tercatat ada sebanyak 12,7 juta kasus kanker dan 7,6 juta jiwa 
diantaranya berakhir pada kematian, atau sekitar 13% dari angka kematian total pada tahun 2008. Di tahun 2011 

tercatat 3,72 juta kasus kanker di kawasan Asia, dimana mayoritas terjadi di kawasan Asia Timur (WHO 2011). 
Tingginya angka kematian yang disebabkan oleh kanker menyebabkan penelitian mengenai senyawa-senyawa 

antikanker semakin berkembang [1].  
Kalkon merupakan metabolit sekunder dari golongan flavonoid yang banyak ditemukan di alam terutama 

pada tumbuh-tumbuhan. Kalkon dikenal sebagai perantara sintesis berbagai macam senyawa heterosiklik. 

Berdasarkan beberapa penelitian yang telah dilakukan, kalkon telah dilaporkan memiliki berbagai macam 

aktivitas biologis antara lain sebagai antimikroba, antimalaria, antiinflamasi, analgesik, antiplatelet, antivirus, 

antileismania, antioksidan, penghambatan pelepasan mediator kimia, penghambat leukotrien B4, penghambatan 

tirosinase, dan penghambatan aktivitas aldose reductase [2].  
Leukemia menjadi penyebab utama kematian karena kanker pada anak di Amerika. Di Indonesia data 

dari Pediatric Cancer Units (PCU) empat rumah sakit selama tiga periode (Maret 2006-July 2010) terdapat 541 

pasien leukemia akut, diantaranya ALL sebesar 381 (77%). Kanker leukemia saat ini masih menduduki 

peringkat tertinggi pada anak, dari waktu ke waktu jumlah penderita leukemia pada anak juga terus meningkat. 

Penanganan kanker pada anak di Indonesia masih lambat, maka tidak heran jika banyak anak penderita kanker 

mailto:hasrisaragih2000@gmail.com


Prosiding Seminar Nasional Kimia & Pendidikan Kimia#2 - 2021                                                                     

Jurusan Kimia FMIPA UNIMED  

 

ISBN: 978-602-9115-73-4  111 
 

 

 

 

 

 

yang ditangani secara medis sudah memasuki stadium lanjut. Acute lymphoblastic leukemia (ALL) merupakan 

salah satu jenis leukemia (kanker sel darah putih) yang pada umumnya terjadi pada anak- anak. Angka kejadian 

tertinggi sekitar 80 % penderita berumur 1-4 tahun dan keganasannya berkembang dengan cepat, jika tidak 

segera dirawat bisa berakibat fatal terhadap kondisi penderita dalam beberapa bulan. Deteksi dini sangat penting 

untuk langkah pengobatan yang lebih efektif [3].  
Kanker merupakan salah satu penyebab kematian tertinggi di seluruh dunia. Dari data Globocan 

menyebutkan di tahun 2018 terdapat 18,1 juta kasus baru dengan angka kematian sebesar 9,6 juta kematian, 

dimana 1 dari 5 laki-laki dan 1 dari 6 perempuan di dunia mengalami kejadian kanker. Data tersebut juga 

menyatakan 1 dari 8 laki-laki dan 1 dari 11 perempuan, meninggal karena kanker. Angka kejadian penyakit 

kanker di Indonesia (136.2/100.000 penduduk) berada pada urutan 8 di Asia Tenggara, sedangkan di Asia urutan 

ke 23. Sedangkan angka kejadian untuk perempuan yang tertinggi adalah kanker payudara yaitu sebesar 42,1 per 

100.000 penduduk dengan rata rata kematian 17 per 100.000 penduduk yang diikuti kanker leher rahim sebesar 

23,4 per 100.000 penduduk dengan rata rata kematian 13,9 per 100.000 penduduk. Jumlah kalkon sangat terbatas 

di alam dengan variasi strukturnya relatif sedikit menjadikan sintesis merupakan metode untuk mendapatkan 

jumlah kalkon yang lebih banyak dengan variasi struktur yang lebih beragam. Sintesis kalkon melalui 

kondensasi Claisen Schmidt menggunakan metode irradiasi microwave telah menarik perhatian bagi peneliti 

karena terjadinya peningkatan hasil reaksi, peningkatan kemurnian hasil reaksi, kemudahan kerja dan kondisi 

reaksi ramah lingkungan dibandingkan dengan metode konvensional [4]. 
 
2. Metode Penelitian 
 
2.1. Struktur Molekul dan Optimasi Optimasi geometri  

Struktur dilakukan dengan program HyperChem 8.0 for Windows Molecular Modeling System. 
Pembuatan struktur meliputi pembuatan kerangka dasar, dan penambahan atom hidrogen. Optimasi dilakukan 

dengan menyesuaikan sudut-sudut ikatannya. Struktur dioptimasi dengan metode semi-empirical bassis set 
CNDO (Complete Neglect Of Differential Overlap) hingga diperoleh struktur stabil. Masing- masing molekul 

yang sudah dioptimasi lalu disimpan dalam ekstensi mol.  
2.2. Perhitungan prediktor  

Seri senyawa yang sudah dioptimasi lalu dihitung prediktor yang dianggap mampu mewakili aktivitasnya. 

Perhitungan prediktor dilakukan dengan menggunakan software Molecular Operating Environment (MOE 2007.09). 

Seri senyawa yang sudah dioptimasi dipindahkan ke data notepad dengan perintah optimasi energi 

 
lalu start-log setelah itu tunggu hingga stop-log. Prediktor yang dipilih merupakan prediktor yang umum 
digunakan dalam penelitian HKSA, yaitu diperkirakan memiliki pengaruh besar terhadap senyawa antara lain 

energi total, energi elektronik, energi panas pembentukan, energi HOMO, energi LUMO, momen dipol total, 
luas permukaan hidrofobik, koefisien partisi, globularitas, dan solubilitas.  
2.3. Analisis statistik  

Seri senyawa dan prediktor yang sudah didapat dalam ekstensi.txt (Notepad) melalui software 

HYPERCHEM 8.0 lalu dibuka dengan Microsoft Office Excel dan disimpan dalam bentuk tabel. Setelah itu 

dilakukan analisis regresi linier menggunakan software SPSS Statistic 16.0. Nilai IC50 sebagai variabel bebas 

(sumbu Y) dipasangkan dengan nilai kombinasi beberapa prediktor sebagai variabel terikat (sumbu X). Nilai 

prediktor yang dipasangkan merupakan kombinasi dari dua, tiga, dan empat pasangan prediktor.  
Dari model yang didapatkan dipilih model prediktor terbaik yang memenuhi persyaratan statistik dengan 

parameter r, Fhitung/Ftabel, dan q2. Model prediktor yang memenuhi persyaratan memiliki nilai r ≥ 0.8, 

Fhitung/Ftabel ≥ 1, dan q2 ≥ 0.5 yang menyatakan bahwa bahwa hipotesis nol (Ho) ditolak, sedangkan hipotesis 

alternatif (HA) diterima pada aras 0,05 atau tingkat kepercayaan 95% (Schefler 1987).  
2.4. Validasi model statistik  

Validasi model statistik dilakukan untuk mendapatkan persamaan HKSA (hubungan kuantitatif struktur 
aktivitas) yang dapat diterima. Validasi dilakukan dengan metode regenerasi linier. Setelah dilakukan validasi, 
lalu dilakukan kembali analisis statistik untuk menghitung nilai r, Fhitung/Ftabel, dan q2 .  
2.5. Desain senyawa baru  

Desain senyawa baru dilakukan dengan menambahkan subtituen tertentu pada senyawa induk yang 
dipilih. Senyawa induk dipilih dari senyawa yang tidak tereliminasi yang memiliki aktivitas paling tinggi atau 

IC50 paling rendah yaitu senyawa 3i dengan IC50 2,3. Pemilihan subtituen dilakukan dengan pendekatan skema 
Topliss yaitu dengan menambahkan subtituen – Cl, – NH2, –CH3, –OCH3, – C4H9, –N(CH3)2, –NO2, –F, dan  
–CF3 pada berbagai posisi (Song 2008). Pada desain senyawa modifikasi 3i dipakai subtituen Br (Bromin) 
Setelah itu dihitung IC50 senyawa baru dengan menggunakan persamaan HKSA terbaik yang sudah didapat dan 
dipilih senyawa baru yang memiliki nilai IC50 lebih rendah dari senyawa induk. 
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2.6. SPSS 16.0  
Senyawa baru yang terpilih dipelajari interaksinya dengan reseptor menggunakan software SPSS 16.0. 

Parameter yang diamati dengan software SPSS 16.0 adalah regresi linier yang baik serta mendapatkan deskriptor 

yang memenuhi syarat, sehingga membentuk persamaan HKSA. 
 
3. Hasil Dan Pembahasan 
 

Perancangan struktur senyawa 4-Amino kalkon berbasis T-Human Leukimia dilakukan dengan menggunakan 

program hyperchem 8.0®. Struktur dibuat dan dioptimasi, optimasi struktur yang digunakan menggunakan metode 

semi-empirical. Metode ini digunakan karena memiliki tingkat keakuratan yang lebih tinggi dibandingkan dengan 

metode lainnya. Metode CNDO bergantung dari kemampuan komputer yang digunakan, karena metode ini 

menggunakan waktu yang cukup lama untuk melakukan optimasi struktur, media simpan dan memori komputer. 

Setelah memilih metode yang digunakan pemilihan basis juga merupakan bagian yang penting dari keberhasilan 

doking. Setelah basis sudah diset proses optimasi akan berlangsung. Lamanya waktu optimasi tergantung dari struktur 

yang dirancang. Struktur senyawa hasil optimasi dapat dilihat pada Gambar 1. 

 

 
Gambar 1 Struktur senyawa hasil optimasi senyawa 4-Amino-7-Acetone-12,14,15-tribromine chalcone 

 

Berdasarkan Tabel 1 menunjukkan bahwa senyawa turunan 4-Amino kalkon berbasis T- Human Leukimia yang 
tersubstitusi OH, dan OCH3 memiliki aktivitas yang cukup baik. Dimana yi adalah aktivitas senyawa i, ӯi adalah 
aktvitas eksperimen rata-rata, ŷi adalah aktivitas prediksi dari senyawa i, yang dikomputasi melalui persamaan 

regresi baru setiap penghilangan satu nilai data.perhitungan nilai prediktor untuk senyawa analog yang sudah 
dioptimasi dilakukan dengan menggunakan software SPSS 16.0. Total digunakan 4 prediktor dengan jumlah 
10 senyawa. Hasil perhitungan nilai-nilai prediktor setiap senyawa ini lalu dianalisis statistik dengan cara 
regresi linear untuk melihat hubungan antara beberapa variabel bebas dengan satu variabel terikat. 

Tabel 1. Hasil Analisis HKSA dengan Microsoft Excel 

 
Analisis dilakukan terhadap variabel terikat yang berupa IC50 (sumbu Y) dengan variabel bebas yang berupa 

nilai setiap prediktor (sumbu X). Parameter yang didapat dalam regresi linear menggunakan program SPSS 

adalah nilai r dan Fhitung/ Ftabel. Persyaratan statitistik dipenuhi bila nilai r ≥ 0,8 dan nilai F mengindikasikan 

tingkat signifikansi lebih baik dari 95% (Qubinyi 1993). Nilai r dan Fhitung didapat dari hasil analisis program 

SPSS sedangkan nilai Ftabel didapat menggunakan rumus:  
F(1-P) = FINV (P, dfq, dfv) 

P adalah aras kepercayaan, dfq adalah k-1 dan dfv adalah n-k, k adalah jumlah variabel dan n adalah jumlah 

senyawa. Setelah didapat persamaan yang paling baik lalu dihitung. kuadrat koefisien validasi silang (q 
2
 ) yang 

merupakan indikator performansidan stabilitas model terhadap keseluruhan senyawa yang dianalisis. Untuk 

model yang dapat dipercaya, kuadrat koefisien validasi silang q2 sebaiknya ≥ 0,5, dicari dengan rumus. 
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Q
2
= 0,99842 

 
 

Dari ketiga parameter r, Fhitung/Ftabel, dan q
2
dipilih model prediktor terbaik yaitu yang paling 

mendekati persyaratan yang merupakan kombinasi dari empat prediktor, yaitu E_Binding, E_Iatomic, E_Elec, 
dan Core_Inter. Persamaan HKSA terbaik ditentukan berdasarkan data yang ada, dengan parameter yang sudah 
memenuhi persyaratan statistik. Persamaan HKSA yang didapat adalah sebagai berikut:  
R = 0,701  
LogIC50 =-64,881(-0,005*e_iatomic) (0,432*e_binding)-(0,122*e_elec)-(0,149*core_int)  
LogIC50 = - 64,881 (-0,005*-105) - (0,432*-102) - (0,122*-530) - (0,149*415) 

LogIC50 = - 64,881 (0,525) – (-44,064) – (-64,66) –(61,835)  
LogIC50 = 12,826475 

 
Desain senyawa baru dilakukan dengan cara penambahan subtituen pada senyawa agar diharapkan 

mampu menghasilkan senyawa baru yang memiliki aktivitas yang lebih baik. Cara subtitusi sendiri dapat 

dilakukan dengan beberapa cara antara lain dengan penambahan subtituen, pemanjangan rantai, simplifikasi 
struktur, ekspansi cincin, dan rigiditas. Dalam desain senyawa baru ini dilakukan metode subtitusi dengan 

penambahan subtituen, substituen dipilih dengan menggunakan pendekatan skema Topliss untuk subtitusi 

aromatik dan kombinasi dua subtituen X dan Y pada posisi yang berbeda-beda. Digunakan sembilan macam 
substituen yaitu –Cl, – NH2,–CH3, –OCH3, –C4H9, –N(CH3)2, –NO2, –F, dan –CF3. 

 

 
Gambar 24-Amino-7-Acetone-12,14,15 tribromine-chalcone 

Pemilihan tempat subtitusi tersebut didasari pada hasil penelitian mengenai hubungan struktur dan 

aktivitas eksperimen, dimana penambahan gugus pendonor atau penarik elektron pada posisi tersebut memiliki 
pengaruh yang cukup signifikan pada aktivitas dan efek elektronik senyawa. Dari persamaan HKSA senyawa 

baru yang dimodifikasi dengan subtituen bromin didapatkan prediksi senyawa yang berpotensi sebagai 

antikanker, yaitu senyawa 4-Amino-7-Acetone-12,14,15 tribromine-chalcone dengan nilai Log 1/IC¬50 sebesar 
12,826475. 
 
4. Kesimpulan 
 

Persamaan HKSA terbaik yang menggambarkan hubungan kuantitatif struktur dan aktivitas senyawa 
turunan 4-Amino kalkon adalah LogIC50 = - 64,881 (-0,005*e_iatomic) (0,432*e_binding)-(0,122*e_elec)- 

(0,149*core_int) LogIC50 = 12,826475, Dari 10 senyawa yang berhasil didesain ditemukan 1 senyawa yang 

memiliki aktivitas lebih tinggi daripada senyawa induk yang ditandai dengan nilai IC50 yang lebih kecil, yaitu 
senyawa gambar 1 atau 3i. 
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