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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
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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 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

Tujuan dari penelitian ini adalah untuk mengetahui hubungan kuantitatif struktur-aktivitas
(HKSA) dari enam senyawa turunan 4-aminokalkon baik sebelum ditambah ligan maupun sesudah
ditambah ligan CsHs (alil) terhadap murine leukemia dan perolehan LoglC50 prediksi yang dimiliki
senyawa. Penelitian dilakukan melalui software HyperChem dengan menggunakan metode semiempiris
CNDO dan software SPSS dengan metode Regresi Linear. IC50 eksperimen senyawa turunan 4-
aminokalkon terhadap murine leukemia diperoleh dari review penelitian oleh molecules journal. Hasil
analisis memberikan model persamaan terbaik sebagai berikut: Log IC50 prediksi =
7.970+(0.521*HOMO) - (0.027*MR) + (0.011*SA) sehingga nilai Log 1C50 prediksi salah satu senyawa
metoksi- aminokalkon sebesar 1.15281227 lebih kecil dari Log 1C50 eksperimen sebesar 1.342423. Nilai
Log IC50 salah satu senyawa 4-aminokalkaon modifikasi dengan penambahan ligan CsHs (alil) sebesar
0.8563959.

Kata Kunci: HKSA, turunan Metoksi-Aminokalkon, semiempiris CNDO, log I1C50 prediksi

Abstract

The purpose of this study was to determine the quantitative structure-activity relationship (HKSA) of six
4- aminochalcone derivatives both before and after ligand addition plus the CsHs (alil) ligand against
murine leukemia and the predictive LoglC50 gain possessed compound. The research was conducted
through HyperChem software using a semi-empirical method CNDO and IC50 experimental compound
derivatives 4-aminochalcone against murine leukemia was obtained from a research review by the
molecules journal. Results analysis gives the best equation model as follows: Log IC50 prediction =
7.970+(0.521*HOMO) - (0.027*MR) + (0.011*SA) so that the Log IC50 value predicts one compound
methoxy-aminochalcone of 1. 15281227 is smaller than the experimental 1C50 log of 1.342423. Mark Log
IC50 one of the modified 4-aminochalcone compounds with the addition of a CsHs (alyl) ligand of
0.8563959.

Keywords: HKSA, 4-aminochalcone derivatives, semi-empirical CNDO, Log IC50 prediction

6. Pendahuluan

Percobaan untuk mendapatkan estimasi toksisitas dan aktivitas obat pada manusia membutuhkan beberapa
perlakuan. Pada pemodelan suatu obat, obat melewati perlakuan yang panjang sehingga membutuhkan waktu
cukup lama dan biaya yang cukup besar yang harus dikeluarkan. Hal tersebut merupakan suatu kelemahan
dalam mendapatkan estimasi toksisitas dan aktivitas obat pada manusia. Kelemahan tersebut dapat di komputasi
yang sangat sesuai dengan kemajuan teknologi. Salah satunya seperti untuk studi Hubungan Kuantitatif Struktur
Aktivitas (HKSA) atau Quantitative Structure-Activity Relationship (QSAR). Hal ini sinergis dengan
perkembangan penemuan obat baru yang semakin lama diharapkan semakin efektif dan efisien. Metode ini
sangat cocok untuk memprediksikan senyawa obat seperti senyawa turunan metoksi-aminokalkon untuk
penyakit-mematikan yaitu penyakit murine leukemia [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 biologis murine leukemia yang dinyatakan dalam logIC50. IC50 (Inhibition
Concentration 50%) yaitu konsentrasi yang dapat merendam 50% radikal bebas DPPH. Percobaan 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
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elektronik berupa teori orbital molekul seperti HOMO (Highest Occupied Molecular Orbital), energi orbital
molekul LUMO (Lowest Unoccupied Molecular Orbital), Energi total (E_tot), energy binding (E_Binding) dan
energi bebas (free energies) selain berdasarkan teori orbital molekul ada juga berdasarkan semi teoritis seperti
energy elektronik dan berdasarkan percobaan seperti dipole moment yang dihitung dengan perangkat 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].

7. Metode Penelitian

Bahan yang digunakan berupa senyawa turunan metoksi-aminokalkon yang berjumlah 6 senyawa,
diperoleh dari review penelitian oleh “molecules journal”. Data senyawa dengan aktivitas biologi terdapat pada
tabel 1 dan untuk struktur induk terdapat pada Gambar 1.

Gambar 1. 4-aminokalkon

Tabel 1. Nilai IC50 metoksi-aminokalkon (3a,3c,3d,3e,39,3i) terhadap leukemia murine(L1210)

Compound L1210 ()
3a 18+5
3c 22+ 15
3d 1348
3e 34+ 12
3g 6.0+ 4.2
3i 7.8+0.1

Perangkat keras
Komputer dengan prosesor Intel Celeron R dengan kapasitas 2 GB RAM Memory dan 500GB HDD.
Perangkat lunak
Perangkat lunak yang digunakan adalah software Hyperchem 8.0 untuk melakukan pemodelan atau
penggambaran senyawa turunan metoksi-aminokalkon, optimasi geometri semiempiris CNDO, perhitungan log
P, energi HOMO, energi LUMO, luas permukaan (surface area grid), refraktifitas (refractivity), massa molekul,
dipole moment, energy total, energy binding (energy ikatan), energy elektronik, energi bebas (free energies) dan
software Microsoft Office Excel 2010 untuk perhitungan data, dan IBM SPSS Statistics 20 untuk analisis
statistik.
7.1  Pemodelan Struktur Senyawa Turunan 4-Aminokalkon

Sejumlah enam (6) senyawa turunan 4-aminokalkon (Tabel 1) digambar dan dibentuk secara 2D dengan cara
mengklik icon “draw” untuk membuat gambar 2D tersebut, lalu untuk memunculkan tabel unsur seperti tabel
SPU klik icon “build” kemudian pilih “Default Element”. Setelah selesai membuat model struktur senyawa
turunan 4-aminokalkon dalam bentuk 2D, kemudian beralih untuk membuat model struktur senyawa turunan 4-
aminokalkon dalam bentuk 3D. Dalam membuat bentuk 3D dari struktur senyawa turunan 4-aminokalkon, maka
klik “Display”, pilih “Rendering” kemudian pada bagian option rendering ubah dari sticks menjadi ball and
cylinders. Pemodelan struktur senyawa turunan 4-aminokalkon baik dalam bentuk 2D ataupun 3D dilakukan
pada software HyperChem.
7.2 Pengoptimasian Struktur Senyawa Turunan 4-Aminokalkon dengan Metode Semiempiris CNDO

Senyawa turunan 4-aminokalkon setelah melalui pemodelan struktur senyawa turunan tersebut kemudian

di geometry optimazation (pengoptimasian) menggunakan metode semiempiris CNDO pada software
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HyperChem untuk mendapatkan struktur yang paling stabil dengan tingkat energi terendah. Untuk melakukan
pengoptimasian, klik icon “compute” lalu klik “Geometry Optimazation”.

7.3  Perhitungan Parameter Hidrofobik, Parameter Sterik, Parameter elektronik
(Variabel independent)

Setelah melakukan optimasi geometri, dilakukan perhitungan parameter hidrofobik, sterik dan
elektronik(variabel independen). Data perhitungan parameter elektronik diperoleh dari icon compute lalu pilih
single point dengan output data dikumpulkan pada file rekaman (file.log). Untuk memulai rekaman dilakukan
start log pada icon file dan untuk mengakhiri rekaman dilakukan stop log pada icon file. Data yang terdapat
dalam file rekaman meliputi Energi total (E_tot), energy binding (E_Binding) dan energy elektronik (E_Ele).
Data perhitungan parameter hidrofobik dan parameter sterik yang meliputi log P, surface area grid (luas
permukaan), refraktifitas (refractivity) dan massa molekul dapat dilihat dengan mengklik icon compute, lalu
pilih opsi “QSAR properties” dari program Hyperchem. Pada parameter elektronik, selain data yang sudah
disebutkan diatas terdapat juga data lain seperti HOMO (Highest Occupied Molecular Orbital) dan LUMO
(Lowest Unoccupied Molecular Orbital) yang diperoleh dengan menggunakan Compute-Orbitals-pilih
HOMO/LUMO-Nilai Energy muncul, serta data lain parameter elektronik seperti energi bebas (free energies)
dan dipole moment diperoleh dengan menggunakan Compute-Properties Molecules.

7.4  Perhitungan Log IC50 Eksperiment (Variabel dependen)

Setelah mendapatkan data-data variabel independen, terdapat juga data variabel dependen. Data dependen
yang digunakan seperti 1C50 diperoleh dari jurnal review penelitian oleh molecules journal. Kemudian untuk
memperoleh data Log IC50 dari senyawa turunan 4-aminokalkon, dilakukan perhitungan Log IC50 pada MS
Excel berdasarkan 1C50 metoksi-aminokalkon terhadap leukimia murine (L1210).

7.5  Penentuan Deskriptor

Dalam menentukan deskriptor, tahap awal yang dilakukan yaitu memindahkan salinan data-data
parameter hidrofobik, elektronik, sterik, IC50 dan log IC50 yang ada pada software excel ke software SPSS.
Setelah data-data tersebut di salin ke software IBM SPSS statistics 20, dilakukan tahap analyze yang mana pada
tahap analyze digunakan metode Regression Linear - Backward. Pada pilihan atau opsi data independen, isi atau
masukan semua data parameter hidrofobik, elektronik dan sterik. Sedangkan. Pada pilihan atau opsi data
dependen, isi atau masukan data Log 1C50 eksperiment. Dalam memilih deskriptor yang baik dilihat dari nilai R
> (.7 atau salah satu pilihan memiliki prediktors yang paling sedikit.

7.6  Kombinasi Deskriptor

Setelah memperoleh deskriptor, dilanjutkan dengan mengkombinasikan deskriptor yang sudah ditentukan.
Hasil dari kombinasi deskriptor yang memiliki nilai R paling memenuhi syarat ( > 0.7) menjadi dekriptor yang
baik untuk membuat persamaan Log IC50 prediksi yang mana untuk melihat nilai R dari masing-masing
kombinasi deskriptor tersebut yaitu dari Analyze - Regression —Linear- Enter, lihat tabel model summary.

7.7  Validasi Persamaan Log IC50 Prediksi

Dari ke 6 data uji ini dilakukan perhitungan nilai Log IC50 prediksi dari persamaan regresi terbaik yang
telah diperoleh. Persamaan Log IC50 Prediksi yang terbentuk diperoleh dari Analyze Regression—Linear-lihat
tabel coefficient (coefficient constant, SA, LUMO, MR). Data coefficient SA, LUMO dan MR, masing-masing
dikalikan dengan nilai SA, LUMO dan MR itu sendiri.
7.8  Pembuangan Data Outlier

Data outlier yang dibuang merupakan data senyawa yang menyimpang dari garis regresi linear yang
menyebakan nilai R dibawah 0.7(kurang baik). Pembuangan data outlier ini terlebih dahulu membuat grafik
regresi linear di software excel. Kemudian pilih data yang jika dibuang menyebabkan kenaikan nilai R.
7.9  Perhitungan g2

Perhitungan g2 dilakukan pada software excel. Nilai g2 diusahakan bernilai positif dan nilai g2 yang
memenuhi syarat yaitu q2 > 0.5
7.10 Modifikasi Senyawa Turunan 4 -Aminokalkon

Modifikasi senyawa turunan 4-Aminokalkon yaitu dengan menggantikan subtituen metoksi menjadi
subtituen ligan CsHs (alil). Perolehan data sama saja seperti tahapan-tahapan di atas. Kemudian untuk mendapat
nilai Log IC50 senyawa modifikasi ini diperoleh berdasarkan persamaan yang sama pada perolehan Log IC50
prediksi.

8. Hasil dan Pembahasan

Senyawa turunan 4-aminokalkon setelah melalui pemodelan struktur senyawa turunan tersebut dalam bentuk
3D, kemudian di geometry optimazation (pengoptimasian) menggunakan metode semiempiris CNDO pada software
HyperChem untuk mendapatkan struktur yang paling stabil dengan tingkat energi terendah. Gambar 2 merupakan hasil
geometri optimasi dari 6 senyawa turunan 4-aminokalkon (senyawa metoksi-aminokalkon).
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3d 3e 3f
Gambar 2. Gambar Senyawa Metoksi-Aminokalkon Dalam Bentuk 3D Dan Telah Optimasi Geometry

Hasil perhitungan metode semiempiris CNDO menggunakan program HyperChem diperoleh data
berupa Log P, surface area grid (luas permukaan), refraktifitas (refractivity), massa molekul, HOMO
(Highest Occupied Molecular Orbital), LUMO (Lowest Unoccupied Molecular Orbital), Energi total
(E_tot), energy binding (E_Binding), energi bebas (free energies), energi elektronik (E_Elek) dan
dipole Moment sebagaimana disajikan pada gambar 3. Data-data tersebut merupakan variabel
independen pada software IBM SPSS statistics 20. Selain data independen, terdapat data dependen
seperti IC50 dan Log IC50. Data-data yang diperoleh dari metode semiempiris CNDO tersebut di salin
dalam Microsoft Excel yang mana nantinya data tersebut dipindahkan ke software IBM SPSS statistics
20.

i A : ¢ D ; f 6 5 I ] ( L W N 0 P
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31 3¢ -JMOLNETS 1136670006 SOM604799 43979 038 BA%9 | 2932 -IOMLAETS  34BAM 225112 -105H013 TGIRBNOSY 33 2 1MMB
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3

Gambar 3. Data-data variabel Independen

Tabel 2. Nilai IC50 metoksi-aminokalkon terhadap leukimia murine dan Nilai Log IC50 Eksprimen

1C50 LOG IC50
18.0 1.255273
22.0 1.342423
13.0 1.113943
34.0 1.531479
6.0 778151
7.8 892095

Beberapa data yang ditampilkan pada gambar 3 merupakan hasil data perolehan HKSA seperti SA(surface
area grid), Log P, Refractivity, Polarizability dan MR. Surface Area Grid merupakan perkiraan luas permukaan
yang 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. Refractivity menyatakan bahwa semakin kecil nilainya semakin
toksik, hal ini disebabkan semakin kecil nilai refractivity maka semakin mudah senyawa tersebut masuk kedalam
sel. Polarizability merupakan kmudahan terganggunya distribusi elektron dalam suatu molekul. Mass
menyatakan berat atau bobot dari suatu molekul/senyawa. IC50 merupakan konsentrasi yang dapat merendam
50% radikal bebas DPPH. Semakin kecil nilai IC50 maka aktivitas antioksidannya lebih besar.
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Hasil dari perlakuan menggunakan metode regresi linear pada software IBM SPSS statistics 20 yaitu
memberikan deskriptor seperti yang ditampilkan pada tabel 3 yang nantinya dikombinasi untuk menghasilkan
nilai R > 0.7 dan hasil kombinasi yang memiliki nilai R > 0.7, descriptor tersebutlah yang digunakan dalam
validasi persamaan HKSA untuk memperoleh Log IC50 prediksi. Hasil deskriptor kombinasi yang memiliki
nilai R > 0.7 adalah HOMO, MR DAN SA dengan nilai R = 0.758 ditunjukkan pada tabel 4 dan tabel 5.

Tabel 3. Deskriptor Dari Metode Regresi Linear

Model

R

R Square

Adjusted R Square

Std. Error Of The Estimate

1

1.000°

1.000

a. Predictors (constant), MR, LUMO, MomenDipole, SA, HUMO Tabel 4 Hasil Analisis Regresi Linear

Pada Model Summary

Tabel 4. Hasil Analisis Regresi Linear Pada Model Summary

Model

R

R Square

Adjusted R Square

Std. Error Of The Estimate

1

0. 758a

0.574

-0.065

0.291754342

a. Predictors (constant), SA, LUMO, MR

Tabel 5. Hasil Kombinasi Deskriptor

KOMBINASI R
MR, MomenDipole, LUMO 0.694
MR,MomenDipole,SA 0.592
MomenDipole,LUMO,SA 0.626
SA, MR, LUMO 0.604
MR,Momendipole, HOMO 0.752
HOMO, SA, Momendipole 0.601
HOMO, LUMO, SA 0.572
HOMO, MR, SA 0.758

Dari deskriptor HOMO, SA dan MR maka dihasilkan suatu validasi persamaan(persamaan HKSA)
yaitu LoglC50 Prediksi = 7.970 + (0.521 * HOMO) - (0.027 * MR) + (0.011 * SA). LogIC50 Prediksi
Prediksi tersebut diperoleh dengan melihat tabel coefficient (tabel 6) yang mana pada tabel tersebut terdapat
data coefficient masing- masing deskriptor sehingga membentuk rumus: LoglC50 = constant + (coeff SA *
Nilai SA) + (coeff LUMO * Nilai LUMO) + (coeff MR * Nilai MR). Nilai LogIC50 Prediksi setiap senyawa
dapat dilihat pada tabel 7. Selain dari dihasilkannya persaamaan LoglC50 prediksi tersebut, terdapat juga nilai
F hitung (nilai F pada tabel Anova) 0.899. F tabel = 19.16429. Nilai dari F hitung/ F tabel = 0.04691.
Persamaan HKSA LogIC50, Fhitung dan Ftabel di peroleh dari IBM SPSS statistics 20 dengan metode
Regresi Linear dan dibantu oleh Microsoft Excel.

Tabel 6. Coefficients Deskriptor HOMO, MR dan SA

Model Unstandardized Standardized 1 Sig.
Cocfficients Cocfficients
B Std. Beta
A g e EOOC g g e
1(Constant) 7.970 5.564 1.432 0.288
HOMO 0.521 0.441 1.040 1.181 0.359
MR -0.027 0.025 -2.127 -1.076 0.394
SA 0.011 0.019 0.885 0.568 0.627
Dependent Variable: LoglC50 Tabel 7 Nilai Log IC50 prediksi
Tabel 7. Nilai Log IC50 Prediksi
Senvawa Log IC50 Eksperimen Log 1C50 Prediksi
3a 1.255273 1.488235572
3c 1.342423 1.15281227
3d 1.113943 1.101657819
3¢ 1.531479 1.331079783
3g 0.778151 0.97761373
3i 0.892094603 0.913151905
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Hasil grafik dari hubungan Log IC50 Eksperiment dengan Log IC50 prediksi (gambar 4)
menunjukkan bahwa terdapat data senyawa yang menyimpang dari garis regresi linear yang menyebakan nilai
R dibawah 0.7(kurang baik) dan data senyawa yang menyimpang tersebuat adalah data senyawa(data outlier)

[P L)

“a “. Sehingga dilakukan pembuangan data outlier “a”.

Log IC50 Prediksi Log IC50 Prediksi
y =0,4949x + (,5352
1,5 R? = 0,8045 ‘ 1,5 y = 0,4949% + 05352
/‘/’ R? = 0,2045
1 . ® log IC50 Prediksi | e .“.—0"(’ # Log IC50 Prediksi
05 . T
— Linear (Log IC50 0.3 —— Linear (Log IC50
Prediksi
. __ rediksy Dby il Y ) Prediksi)
0 0,5 1 1,5 2

0 0,5 1 1,5 2

(i)

Gambar 4. (i) merupakan hasil regresi linear yang belum dilakukan pembuangan data outlier, (ii)
merupakan hasil regresi linear yang sudah dilakukan pembuangan data outlier.

Dengan adanya pembuangan data outlier, maka turunan senyawa 4-aminokalkon dalam menentukan g2
menjadi lima senyawa. Data g2 diperoleh dari perhitungan dengan menggunakan Microsoft Excel yang mana
nilai g2 yang diperoleh sebesar 0.83456 dan nilai g2 tersebut sudah memenuhi syarat karena nilai g2 yang
diperoleh sudah diatas 0.5 atau mendekati 1.

Senyawa modifikasi pada pengujian ini yaitu dengan menggantikan subtituen metoksi menjadi subtituen
ligan CsHs(alil). Perlakuan dalam menghasilkan data parameter hidrofobik,sterik dan elektronik(variabel
independen) serta data IC50 ataupun Log IC50 pada penambahan subtituen CsHs terhadap senyawa
aminokalkon sama dengan perlakuan pada penambahan subtituen metoksi terhadap senyawa aminokalkon. Nilai
Log IC50 senyawa modifikasi pada penambahan subtituen CsHs ditunukkan pada gambar 5 yaitu 0.8563959 dan
gambar struktur senyawa modifikasi tersebut ditunjukkan pada gambar 6.

A ] B T D [ r G H i Tises [en K Gl » | N
sempaws € Tocal [_Binding e SA OGP Retractivity Polarizablliny'ree Energhes Dipole Moment  LUMO  HOMO M MR Log K50
x 107176216 -12429.60009 515300 1545 S 47 106 B 3216 wnnanr 468383 23973 -1150Q1 -E9SIEN0ES MM 0 8563959

Gambar 5. Hasil LoglC50 Senyawa Modifikasi pada penambahan subtituen C3H5

Gambar 6. Pemodelan Struktur Senyawa Modifikasi Pada Penambahan Subtituen C3H5

9. Kesimpulan

Dari hasil penelitian didapat beberapa model persamaan hubungan kuantitatif struktur dan analisis
toksisitas senyawa turunan 4-Aminokalkon dengan metode semiempiris CNDO (Software HyperChem) dan
Regresi Linear (IBM SPSS statistics 20) dan dipilih persamaan HKSA terbaik yang memberikan pendekatan
deskripsi dan prediksi yang baik adalah sebagai berikut : Log IC50 Prediksi = 7.970+(0.521*HOMO)-
(0.027*MR)+(0.011*SA), R = 0.758, i = 0.8945, g2 = 0.83456. Dari model persamaan tersebut, diketahui tiga
buah deskriptor yang digunakan yaitu HOMO, MR dan SA. Hasil perolehan nilai LoglC50 senyawa modifikasi
pada penambahan subtituen CsHs dengan menggunakan persamaan yang telah diperoleh menunjukkan nilai
LoglC50 senyawa modifikasi pada penambahan subtituen CsHs lebih kecil dari Log 1C50 eksperimen ataupun
Log IC50 prediksi yaitu 0.8563959 (aktivitas antioksidan lebih besar).
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