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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.

Medan, Juli 2022

Tim Editor



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 lImu 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



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 IImu
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 lImu 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

Vi



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 lImu 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

Karsinoma nasofaring (KNF) merupakan tumor ganas yang paling banyak dijumpai dalam bidang THT
di Indonesia yang dapat mengenai semua golongan umur. Penelitian ini bertujuan untuk mengetahui
aktivitas dari turunan senyawa 2-aminochalcone terhadap sel kanker epidermis karsinoma nasofaring
menggunakan metode CNDO (Hyperchem) dan regresi linear (SPSS). Dimana pada senyawa dengan ICso

1.30 diuji cobakan ke variasi turunan chalcone dengan persamaan Log ICso = -12.207 + (0.005*MR) -

(0.385*MD) + (3.163*LUMO). Dihasilkan nilai 1Cso = 0.63898 dengan penambahan gugus Cl. Maka dapat
disimpulkan bahwa hasil nilai 1Cso merupakan nilai yang kuat dan baik dikarenakan nilainya lebih
rendah dibanding nilai 1Cso awal.

Kata Kunci : chalcone, KNF, CNDO, SPSS, log ICso Prediksi

Abstract

Nasopharyngeal carcinoma (NPC) is the most common malignant tumor in the ENT field in Indonesia,
affecting all age groups. This study aims to determine the activity of the derivative of 2-aminochalcone
against epidermal cancer cells of nasopharyngeal carcinoma using CNDO (Hyperchem) and linear
regression (SPSS) methods. Where the compound with 1Cso

= 1.30 was tested on variations of chalcone derivatives with the equation Log ICso = -12,207

(0.005*MR) - (0.385*MD) + (3.163*LUMO). The resulting 1Cso value = 0.63898 with the addition of a ClI
group. So it can be concluded that the ICso value is a strong and good value because the value is lower than
the initial 1Cso value.

Keywords : chalcone, KNF, CNDO, SPSS, log ICso Prediction

1. Pendahuluan

Kanker adalah suatu penyakit pertumbuhan sel karena di dalam organ tubuh timbul dan berkembang biak
sel- sel baru yang tumbuhan normal, cepat, dan tidak terkendali dengan bentuk, sifat dan gerakan yang berbeda
dari sel asalnya, serta merusak bentuk dan fungsi organ asalnya. Kanker sering dikenal sebagai tumor, tetapi
tidak semua tumor disebut kanker. Tumor merupakan satu sel liar yang berada dibagian tubuh dan terus
membesar di lokasi yang tetap atau tidak menyebar ke bagian tubuh lain. Mengakibatkan terbentuknya benjolan
di bagian tubuh tertentu dan jikatidak diobati dengan tepat sel tumor berubah menjadi kanker. Berbeda dengan
sel tumor yang tidak menyebar kebagian tubuh lain, sel kanker akan terus membelah diri dengan cepat dan tidak
terkontrol menyebabkan sel kanker sangat mudah menyebar ke beberapa bagian tubuh melalui pembuluh darah
dan pembuluh getah bening. Kanker nasofaring adalah tumor ganas yang timbul didaerah nasofaring area diatas
tenggorok dan dibelakang hidung [1].

Studi HKSA ini meliputi studi penemuan senyawa baru, studi kimia anorganik dan studi kimia organik.
Dalam mempelajari aktivitas suatu obat dengan metode HKSA (Hubungan Kuantitatif Struktur-Aktivitas) atau
Quantitative Structure-Activity Relationship (QSAR) melibatkan beberapa parameter. Sehingga, penelitian ini
mengkaji dan menganalisis hubungan kuantitatif antara sifat fisika dan sifat kimia senyawa turunan metoksi-
aminokalkon terhadap aktifitas biologismurine leukemia yang dinyatakan dalam Log ICso. ICso (Inhibition
Concentration 50%) yaitu konsentrasi yang dapat merendam 50% radikal bebas DPPH.
Penelitian ini menggunakan tiga buah parameter, yaitu parameter hidrofobik berupa koefisien partisi (Log P),
parameter sterik berupa Surface Area Grid (Luas Permukaan), Refraktifitas (Refractivity) dan massa molekul,
dan parameter elektronik berupa teoriorbital molekul seperti HOMO (Highest Occupied Molecular Orbital),
energi orbital molekul LUMO (Lowest Unoccupied Molecular Orbital), Energi total (E_tot), energy binding

ISBN: 978-602-9115-73-4 82


mailto:hidayani448@gmail.com

Prosiding Seminar Nasional Kimia & Pendidikan Kimia#2 - 2021
Jurusan Kimia FMIPA UNIMED

(E_Binding) dan energi bebas (free energy) selain berdasarkan teori orbital molekul ada juga berdasarkan semi
teoritis seperti energy elektronik dan berdasarkan percobaan seperti dipole moment yang dihitung
denganperangkat lunak HyperChem 8.0 menggunakan metode semiempiris CNDO. Metode ini dipilih karena
dirancang untuk memproduksi panas pembentukan dan struktur dari sejumlah besar molekul organik.
Selanjutnya,parameter-parameter tersebut dianalisis hubungannya secara statistik dengan aktivitas biologis yang
diambil dari literatur menggunakan software IBM SPSS Statistics 20 [2].
2. Metode Penelitian
2.1 Alat dan bahan

Peralatan yang digunakan dalam penelitian ini berupa perangkat keras dan perangkat lunak. Perangkat
keras yang digunakan berupa computer milik rekan saya. Perangkat lunak yang digunakan ada dua, software
Hyperchem professional release 8.0.8 for windows molecular,modeling system. Untuk menggambar dan
mengetahui informasi senyawa yang digambar. Lalu software IBM Statistics version 20 untuk analisis statistik.
Bahan yang digunakan berupa senyawa turunan 2-aminochalcone yang berjumlah 5 senyawa, diperoleh dari
review jurnal “molecules journal” [3]. Data senyawa dengan aktivitas biologi terdapat pada tabel 1 dan untuk
struktur induk terdapat pada Gambar 1.

o CH, 0
A A\ " _OCH,
I J
bk, . “NH;
41 2
0 0 F o
=~ .’l. _OCH 'H,h\\ ! (») - v
K. Nl | ( [ L3} &) L
AM O™ " Nu, NH = F
43 4 b

Gambar 1. Senyawa 2-aminochalcone

Tabel 1. Nilai ICso 2-aminochalone terhadap kanker nasofaring epidermoid

Compound KB
41 1.35
42 0.65
43 0.52
44 a 1.50
44 b 3.10

2.2 Prosedur Kerja
2.2.1 Preparasi Struktur 2 Dimensi

Pembuatan struktur 2 dimensi 5 analog senyawa turunan 2-aminochalcine dengan menggunakan
program ChemDraw 2004, disimpan dalam format .mol.
2.2.2  Optimasi Geometri

Setelah 5 analog senyawa turunan 2- aminochalcone di gambar dalam bentuk 2 dimensi, kemudian
masing-masing analog dilakukan optimasi geometrinya dengan menggunakan program HyperChem 8.0. Struktur
hasil optimasi geometri tersebut di-upload, kemudiandilakukan perhitungan single point dengan output data
dikumpulkan pada file rekaman (file.log). Untuk memulai rekaman dilakukan start log dan untuk mengakhiri
rekaman dilakukan stoplog. Selanjutnya dilakukan compute-properties, sedangkan HOMO dan LUMO dapat
dihitung pada compute-orbitals.
2.2.3  Pemilihan dan Perhitungan Deskriptor

Variabel bebas yang digunakan pada analisis meliputi deskriptor molekuler adalah parameter
Hidrofobik yaitu Log P (Parameter Elektronik) yaitu Energi Electronic, Energy Total, High Occupied Molecular
(HOMO), Low Oncupied Molecular (LUMO), Free Energy, Moment Dipole, Heatof Formation. Parameter
Sterik yaitu Massa, dan Surface Area (Approx). Variabel terikat yang digunakan yaitu parameter elektronik yaitu
Log IC50 eksperimen dari molecules jurnal.

2.2.4  Perhitungan Log IC50 Eksperimen
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Data IC50 diperoleh dari jurnal review Log IC50, perhitungan dilakukan pada MS Excel 2007 (Epidermoid
Carsinoma of The Nasopharynx)., penelitian molecules journal [3]. Diolah menjadi data berdasarkan 1C50 2-
aminochalcone terhadap KB.
2.2.5 Uji Kolerasi
Data deskriptor molekuler yang didapat dari optimasi geometri kemudian dilakukan Uji korelasi (R)

untuk melihat keeratan hubungan variabel bebas dengan variabel terikat. Uji korelasi dilakukan dengan
menggunakan aplikasi SPSS versi 20 dari data MS Excel 2007. Pada uji korelasi nilai deskriptor molekuler
senyawa turunan 2-aminochalcone yang diperoleh dari perhitungan optimasi geometri, dijadikan sebagai
variabel bebas. Sedangkan Log IC50 sebagai variabel terikat.
2.2.6 Analisis Persamaan HKSA

Analisis regresi linear berganda dilakukan dengan program SPSS for Windows versi 20 menggunakan
metodebackward. Analisis regresi linear berganda dilakukan untuk menentukan parameter statistik seperti R
(koefisien korelasi), R™ (koefisien determinan), dan F (perbedaan ukuran tingkat kepercayaan). Hasil uji korelasi
dijadikan sebagai acuan untuk analisis regresi linear kombinasi.
2.2.7 Analisis Kolerasi

Analisis korelasi dilakukan dengan metode two-tailed dan koefisien korelasi Persamaan menggunakan
software SPPS 20. Pada langkah ini, semua parameter hidrofobik, parameter elektronik, dan parameter sterik
dicari tingkat korelasinya terhadap aktivitas antikanker (Log ICso dengan metode backward. Selanjutnya dipilih
tiga deskriptor dari data hasil model sumarry. Tingkat korelasi yang tinggi berarti mempunyai pengaruh yang
besar terhadap aktivitas anti kanker (Log ICso). Selanjutnya enam deskriptor terpilih dijadikan sebagai kombinasi
untuk menghitung koefisien Kkolerasi terbaik (R) dengan mempertimbangkan R > 0.7 dengan metode enter.
Selanjutnya dihitung Fhitung/Ftabel dengan Fhitung merupakan hasil df. Nilai Ftabel diperoleh dengan Ftabel =
(Derajat Kebebasan, Jumlah Senyawa-df-1). Model persamaam terbaik dapat dicari pada B Unstandardizied
Coefficient.
2.2.8 Perhitungan q2

Berdasarkan persamaan kombinasi dengan nilai R tertinggi. Selanjutnya dihitung nilai Log ICso prediksi
terhadap nilai variabel penghasil R. Perhitungan Log ICso dilakukan untuk melihat perbandingan Log ICso
eksperimen (nilai dari literatur) dan hasil dari uji penelitian yang telah dilakukan. Sebelum menghitung g dibuat
terlebih dahulu grafik hubungan Log ICsq eksperimen dan Log IC50 Prediksi. Lalu dilihat apakah ada senyawa
yang menyimpang atau tidak, jika tidak ada maka tidak perlu membuang data outlier. Perhitungan data q
dilakukan pada SPSS dengan metode enter dan menghapus satu-persatu data yang ingin dicari. Hasil coefficient
selanjutnya dimasukkan pada MS Excel lalu dihitung. Niali ¢~ yang memenuhi syarat yaitu g~ > 0.5
2.2.9 Memodifikasi Senyawa Turunan 2- Aminochalcone

Senyawa turunan 2-aminochalcone dimodifikasi dengan menggantikan subtituen NH2 menjadi subtituen
ligan CI (Klorida). Perolehan data sama saja seperti tahapan-tahapan di atas. Kemudian untuk mendapat nilai
LoglCso senyawa modifikasi ini diperoleh berdasarkan

3. Hasil Dan Pembahasan
3.1 Hasil Pemodelan Struktur Senyawa

Berdasarkan literatur review molecules journal [3] diperoleh 5 senyawa turunan 2- aminochalcon. Masing-
masing senyawa dibuat dalam model molekul dua dimensi pada software HyperChem. Model struktur awal
dengan menggunakan sticks bertujuan untuk mempermudah dalam menggambar struktur. Pemodelan senyawa
ini bertujuan agar dapat dilakukan perhitungan karakteristik kimia dan fisika yang merupakan parameter dari
masing- masing senyawa tersebut sehingga diperoleh nilai deskriptor yang mencakup deskriptor hidrofobik,
elektronik dan sterik.
3.2 Hasil Optimasi Geometri

Data yang terdapat dalam file rekaman adalah data-data energi dan muatan bersih atom. Data, luas
permukaan, volume, Log P, refraktivitas molar, polarisabilitas molekular dan massa molekul dapat dilihat pada
QSAR properties dari program Hyperchem. Pada data selanjutnya dilakukan compute-properties untuk
menghitung nilai dipole moment. Sedangkan HOMO dan LUMO dapat dihitung pada compute-orbitals dengan
standart 0 (nol) karena pada kestabilannya.
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44a 44b

Gambar 2. Hasil struktur dari senyawa turunan 2-aminochalnone dalam bentuk 3D dan telahdioptimasi
geometri menggunakan software hyperchem

3.3 Hasil dari Setiap Parameter

Muatan bersih atom dalam penelitian ini dipilih sebagai deskriptor elektronik dengan pertimbangan bahwa
muatan maupun kerapatan elektron lokal sangat penting dalam penentuan berbagai reaksi kimia. Deskriptor
berdasarkan muatan bersih atom dalam hal ini berguna untuk mengukur interaksi inter molekular. Muatan bersih
atom dapat bernilai positif maupun negatif tergantung pada gugus yang terikat pada atom tersebut. Muatan
bersih atom yang bernilai positif disebabkan oleh adanya gugus-gugus penarik elektron seperti metoksi,
sehingga kerapatan elektron menjadi lebih kecil. Muatan atom yang bernilai negatif disebabkan karena adanya
gugus-gugus metil, alkil, maupun atom halida. Gugus-gugus tersebut merupakan gugus penyumbang elektron,
sehingga kerapatan elektron menjadi lebih besar [4].

Tabel 2. Hasil Perolehan Data HKSA

HOMO LUMOD E ELE | T_EMER | F_ENER | LOG HOF ME MD SA IC5D LOG

GY oY P IC50

41 =6.850174 LT41216 | -SG50, =Q2575. | -B25T5E | 152 2675, 237.30 I.bﬂﬂ‘ 151.2% 135 | D303
213000 E257161 TAR5409

42 STORTRE | 3627081 | 622630 | -104081. | -104052 | 038 249, 25330 | 134 7705 | 065 | A0U1ET09
TALG1E4 | 556447 1550549

43 -5.68708 3512726 | -801127. | -130867. | -130867 | -1.42 2412 29731 L5139 829 052 0284
TIIMIT | 351433 BITGI3

44a -5.39529 LTATIET | -7363S3. | -130757. | -13075% | -1.03 2100, 28527 | L7133 244.00 1.50 | 0176091
2853236 G019 2420031

b | 56013 374697 | -T41955 | -130797. | -130798 | <003 2141, 28527 | 1358 25830 | 310 | 0451362
1279636 | 50022 6005368

Beberapa data yang ditampilkan pada Tabel 2 merupakan hasil data perolehan HKSA seperti
HOMO, LUMO, Energy Elctronik, Total Energy, Free Energy, Log P, Heat of Formation, Mass, Moment
Dipole, SAA (Surface Area Approx), dan ICso. Surface Area merupakan perkiraan luas permukaan yang
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dilihat dari domain. Log P (logaritma koefisien partisi n- oktanol/air) menyatakan semakin besar Log P maka
lebih toksik, hal ini dikarenakan apabila Log P semakin besar maka akan mempertinggi kelarutannya dalam
lemak, dengan semakin tingginya kelarutan pada lemak akan lebih mudah diabsorpsi pada saluran pencernaan
untuk masuk ke sistemik dan masuk pada sel. Mass menyatakan berat atau bobot dari suatu molekul/senyawa.
ICso merupakan konsentrasi yang dapat merendam 50% radikal bebas DPPH. Semakin kecil nilai 1Cso maka
aktivitas antioksidannya lebih besar.

3.4 Perhitungan Log IC50 Eksperimen
Hasil dari perhitungan Log ICso ekperimen dapat dilihat pada tabel berikut.

Tabel 3. Hasil Validasi Log ICso

Senyawa Log ICso Log ICso
Eksperimen Prediksi
41 0.13033377 0.163086208
42 -0.187086643 0.026073529
43 -0.283996656 -0.194512662
44 a 0.176091259 0.408916821
44 b 0.491361694 0.54818611

Aktivitas prediksi Log 1Csq prediksi terkecil yaitu -0.194512662 dengan perbandingan
Log ICsq eksperimen sebesar 0.283996656.

3.5 Uji Kolerasi

Tabel 4. Hasil Model Summary

Model R R Adjusted R Standard Error of
Square Square The Estimate
1 9562 0.837 0.658 11661758

a. Predictors : MR, MD, LUMO, Log P
Calon deskriptor yaitu Mass, Moment Dipole, LUMO, dan LOG P.

Tabel 5. Hasil Kombinasi Deskriptor

NO Kombinasi R
1 MR, MD, LUMO 0,956
2 MD, LUMO, LOGP 0,946
3 LUMO,LOGP,MR 0,932
4 LOGP,MR, MD 0,188

Analisis korelasi dilakukan untuk mengetahui derajat hubungan linier antara aktivitas antikanker Log
ICs0 senyawa 2-aminochalcone dan turunannya dengan 4 buah deskriptor. Analisis korelasi dilakukan dengan
metode two-tailed dan koefisien korelasi Pearson. Hasil analisis korelasi digunakan untuk memilih deskriptor
sebagai variabel bebas dalam perhitungan analisis statistik MLR. Hal ini dikarenakan analisis statistik MLR
menggunakan metode backward hanya membutuhkan n-2 variabel bebas dimana merupakan jumlah data fitting
yangdigunakan.

Hasil analisis regresi linear ditunjukkan pada Tabel 3. Calon deskriptor pada model summary
menunjukkan nilai R diatas 0.7. Pada tahap ini didapatkan nilai R pada masing masing persamaan untuk
kombinasi descriptor yang paling baik ditunjukkan pada persamaan 1 dengan jumlah descriptor yang dipilih
sebanyak 3 descriptor dengan R = 0.956 kriteria dari persamaan regresi adalah R harus > 0.9 akan semakin baik
bila nilai R semakin mendekati 1.

Rumus HKSA yang didapat yaitu :
Log ICso = -12.207 + (0.005*nilai MR) - (0.385*nilai MD) + (3.163*nilai LUMO)
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Selanjutnya dihitung hasil Fhitung yang merupakah df yaitu 3.511. Dimana Ftabel dihitung
menggunakan excel Ftabel = (0.05;3;5-3-1) = 215.7073
Maka, Fhitung/Ftabel = 3.511/215.7073 = 0.016276683
3.6  Perhitungan g2
Hasil grafik dari hubungan Log ICsq Eksperiment dengan Log ICsg prediksi (gambar 4) menunjukkan
bahwa tidak terdapat data senyawa yang menyimpang dari garis regresi linear dikarenakan nilai R™ nya >0.7,
sehingga tidak ada pembuangan data outlier. Maka hasil R2 pada gambar dibawah ini yaitu 0.9119.

LoglC50 Prediksi v= °R°’i’jc’,f9;f§”°5
o7
06
05
04 °
03
02
5 S 30l
. 0

wl

3 0.1
o 02
03

Gambar 3. Hasil regresi linear

Perhitungan data q2 dilakukan pada SPSS dengan metode enter dan menghapus satu—zoersatu data yang
ingin dicari. I2-|asil coefficierEt selanjutnya dimasukkan pada MS Excel lalu dihitung. Niali ¢~ yang memenubhi
syarat yaitu q > 0.5. Hasil g~ yang didapat dari data excel yaitu -2.03606.

3.7 Modifikasi Senyawa Turunan 2- Aminochalcone

Senyawa yang dimodifikasi pada penelitian ini yaitu dengan menggantikan subtituen NH2 menjadi
subtituen ligan Cl (Klorida). Perlakuan dalam menghasilkan data parameter hidrofobik, sterik dan elektronik
(variabel independen) serta data 1Cgq ataupun Log ICsg pada penambahan subtituen Cl terhadap senyawa
aminochalcone sama dengan perlakuan pada penambahan subtituen CI terhadap senyawa 2- aminochalcone.

Gambar 4. Senyawa 2-aminochalcone yang dimodifikasi dengan ligan Cl
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Tabel 6. Senyawa prediksi dengan aktivitas yang lebih baik dari senyawa sebelumnya

Deskriptor
MR MD LUMO
Senyawa Konstanta | Koef Nilai Koef Nilai Koef Nilai Log IC50 IC50
Turunan
Acuan -0.194512662 | 0.63898
41Cl1 -12.207 0.005 | 257.72 0.385 3.658 3.163 3.684357 | 2.143551191 | 139.1718
42Cl -12.207 0.005 | 257.72 0.385 3.281 3.163 3.409502 | 1.129039826 | 13.45984
43 Cl -12.207 0.005 | 301.73 0.385 3.569 3.163 3.312605 | 1.153484615 | 14.23917
44aCl -12.207 0.005 | 301.73 0.385 2.896 3.163 3.605976 | 1.822312088 | 66.42202
44b Cl -12.207 0.005 [ 301.73 0.385 2.595 3.163 3.474317 | 1289989671 | 19.49798

4. Kesimpulan

Berdasarkan hasil penelitian yang dibahas sebelumnya, didapatkan persamaan HKSA dengan nilai R terbaik
(0.956), yaitu : Log ICso = -12.207 + (0.005*nilai MR) - (0.385*nilai MD) + (3.163* nilai LUMO). Dan juga didapat
nilai q2 pada senyawa 2-aminochalcone yaitu sebesar -2.03606. Senyawa 2-aminochalcone yang dimodifikasi
menggunakan subtituen CI dimana nilai ICso = 0.63898 dan nilai Log ICso Prediksi = -0.194512662. Hasil nilai 1Cso
merupakan nilai yang kuat dan baik dikarenakan nilainya lebih rendah dibanding nilai ICso awal.
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