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ABSTRAK

Analisis hubungan kuantitatif struktur dan nilai Konsentrasi Misel Kritik (KMK) surfaktan anionik telah
dilakukan. Penelitian ini dilakukan dengan tujuan menyusun persamaan matematika untuk menghitung
konsentrasi misel kritik teoritis surfaktan anionik. Dalam penelitian dilakukan penggambaran setiap struktur
molekul surfaktan anionik ke model senyawa tiga dimensi, dilanjutkan dengan mengoptimasi setiap model
struktur surfaktan anionik dengan metode perhitungan Austin Model 1(AM1), serta perhitungan deskriptor
untuk dianalisis statistik dengan Multiple linear Regression (MLR). Hasil perhitungan statistik menunjukkan
bahwa untuk menghitung nilai konsentrasi misel kritik teoritis surfaktan anionik dapat menggunakan
persamaan sebagai berikut: log KMK = 4,157+0,118qC1+7,698qC2+0,4250—0,010u-0,129RD-0,138 log
P+0,021BM-0,034Avdw, dengan n = 100 ; r = 0,927 ; 2 = 0,860 ; SE = 0,352 ; F = 30,888 ; PRESS =
23,506.

Kata kunci : KMK, semiempiris AM1, surfaktan anionik

ABSTRACT

This research determines the mathematical equation which calculate the Concentration Micelle Critic
theoretical anionic surfactant. The research was conducted the depiction of each surfactant anionic three-
dimensional compound models, followed by optimizing the model structure anionic surfactant by using AM1
calculation method. Furthermore the calculation of descriptors (QSPR method), then it was analyzed
statistically using Multiple Linear Regression (MLR). The results of statistical calculations showed that to
calculate the theoretical CMC anionic surfactant can use the QSPR equation: log CMC =
4.15740.118qC1+7.698qC2+0.4250—0.010u-0.129RD-0.138 log P+0.021BM—-0.034Avdw, n = 100 ; r =
0.927 ; r> = 0.860 ; SE = 0.352 ; F= 30.888 ; PRESS = 23.506

Keywords : CMC, semiempiris AM1, anionic surfactant

PENDAHULUAN kosmetik, farmasi, tekstii dan makanan
(Masyithah, 2010). Surfaktan dapat pula
digunakan sebagai bahan pelarut (solubilizing
agent), bahan pembasah (wetting agent) dan
bahan pengemulsi (emulsion agent).
Penggunaan surfaktan yang beragam
dan tersebar di berbagai bidang, mendorong
para  peneliti untuk  mengembangkan
penggunaan molekul surfaktan yang sudah
ada, bahkan menemukan molekul surfaktan
baru. Salah satu surfaktan yang banyak
digunakan oleh masyarakat adalah jenis
surfaktan anionik (Machfud, Agag, Ishida,
Shaikh, Qutubuddin, 2013). Pengembangan
dan penemuan molekul surfaktan anionik baru
menjadi masalah yang menarik untuk

Surfaktan adalah senyawa kimia yang
memiliki gugus hidrofilik dan gugus lipofilik
sekaligus, sehingga dapat mempersatukan
campuran yang terdiri dari minyak dan air.
Penggolongan surfaktan dilakukan
berdasarkan muatan gugus polarnya atau
muatan yang terikat pada alkilnya, yaitu
surfaktan non ionik (tidak bermuatan),
surfaktan  kationik  (bermuatan  positif),
surfaktan anionik (bermuatan negatif) dan
surfaktan amfoter yaitu ada muatan positif dan
negatif sekaligus (Lu, et al., 2014).
Penggunaan surfaktan banyak ditemui pada
kehidupan sehari-hari, dalam produk deterjen,
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dipecahkan. Penelitian untuk memperoleh
desain molekul surfaktan anionik baru perlu
dilakukan karena akan memiliki dampak yang
sangat besar, baik di bidang sains maupun
ekonomi. Keuntungan dapat diperoleh untuk
peneliti dan lembaga, serta Negara Indonesia
secara umum.

Cara untuk memperoleh molekul baru
umumnya terbagi menjadi dua, yaitu cara
klasik dan modern. Cara klasik masih
memiliki ~ banyak  kelemahan  karena
menggunakan intuisi peneliti dengantrial and
error. Cara klasik dapat menimbulkan potensi
pencemaran zat kimia kepada lingkungan
karena ada senyawa surfaktan yang sudah
disintesis tetapi tidak memenuhi kriteria
kualitas yang diharapkan. Cara modern
dilakukan dengan menggunakan teknologi
komputer dan perangkat lunak yang ada di
dalamnya. Cara modern ini dikenal dengan
pendekatan  kimia  komputasi.Pendekatan
kimia  komputasi dapat  mengarahkan
penemuan molekul baru dengan lebih ramah
lingkungan dibandingkan dengan cara klasik
(trial and error). Penelitian yang diusulkan ini
akan mengarah pada target menghasilkan
desain molekul surfaktan anionik baru yang
diprediksikan dapat digunakan sebagai bahan
yang  mampu  menurunkan  tegangan
permukaan.

Secara spesifik, pendekatan kimia
komputasi yang dilakukan untuk mendesain
molekul baru adalah analisis Quantitative
Structure-Activity  Relationship ~ (QSAR)
(Iswantoet al., 2011). Cara yang sama dapat
dilakukan pula untuk mendesain surfaktan
anionik baru, namun istilah Activity diganti
dengan Property. Istilah Activity digunakan
untuk parameter aktivitas biologi suatu
molekul kimia, sedangkan Property untuk
parameter fisik suatu molekul kimia.
Pendekatan  kimia  komputasi  analisis
Quantitative Structure-Property Relationship
(OSPR) telah dilakukan untuk mempelajari
dan memprediksi suhu transisi gelas polimer-
polimer vinilik. Kemampuan kimia komputasi
dalam menghasilkan desain molekul baru
tidak dapat lepas dari adanya data-data
percobaan yang telah dilakukan oleh peneliti
terdahulu. Data-data percobaan yang berupa

data aktivitas biologi atau data sifat
fisikokimia dari penelitian sebelumnya
digunakan untuk membuat persamaan
matematika. Selanjutnya, persamaan

matematika digunakan untuk memprediksi
aktivitas atau sifat fisikokimia molekul baru.
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Desain molekul baru yang potensial
dilanjutkan dengan tahap sintesis (Iswanto,
Chasani, Vaulina, 2008). Bentuk persamaan
matematika hasil analisis QSPR secara umum
adalah:

X = A+(C1.P1)+(C2.P2)+....(Cn.Pn) ...... (1)

dengan X adalah sifat fisikokimia dan A
merupakan tetapan. Pi adalah parameter yang
dihitung untuk setiap molekul atau dikenal
juga dengan istilah deskriptor dan Ci adalah
koefisien = parameter = pada  persamaan
matematika hasil analisis QSPR. Komponen
persamaan matematika (1) sebagian diperoleh
dari data percobaan laboratorium yang telah
dilakukan dan sebagian lainnya diperoleh dari
perhitungan kimia komputasi (Jensen, 1999).
Kebutuhan  untuk mendesain  molekul
surfaktan anionik baru adalah:
1. Data fisikokimia yang penting bagi
surfaktan, yaitu Konsentrasi Misel Kritik
(KMK).
2. Tetapan, yang diperoleh dari perhitungan
kimia komputasi.
3. Nilai (CI1.P1), (C2.P2) dan seterusnya,
diperoleh dari perhitungan kimia komputasi.
Konsentrasi Misel Kritik (KMK) adalah
konsentrasi  surfaktan dimana surfaktan
tersebut membentuk misel secara spontan.
Misel adalah gabungan molekul-molekul
surfaktan yang membentuk agregat (Kondo &
Yoshino, 2005). Surfaktan yang memiliki
nilai KMK rendah, memiliki arti bahwa
surfaktan tersebut mudah membentuk misel.
Semakin rendah nilai KMK maka surfaktan
digolongkan sebagai surfaktan yang memiliki

aktivitas permukaan yang tinggi atau
dikatakan memiliki kualitas yang baik
(Kumar, Gupta, Kumar, 2011).

Penelitian yang memiliki tujuan

memperoleh desain molekul surfaktan baru
harus menggunakan nilai KMK sebagai sifat
fisikokimia dalam pembuatan persamaan
matematika prediksi hasil analisis QSPR.
Pada saat ini belum ada persamaan
matematika untuk perhitungan KMK teoritis
bagi surfaktan anionik. Oleh karena itu, perlu
dilakukan penyusunan persamaan QSPR
untuk perhitungan KMK dengan
menggunakan pendekatan kimia komputasi.
Penelitian ini bertujuan menyusun persamaan
matematika untuk menghitung KMK teoritis
surfaktan anionik berdasarkan pendekatan
kimia komputasi dengan menggunakan
metode semiempiris AMI.
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METODE PENELITIAN

Bahan dan Alat Penelitian

Penelitian yang dilakukan adalah kajian
teoretik yang menggunakan data percobaan
nilai Konsentrasi Misel Kritik (KMK) 100
molekul surfaktan anionik (Huibers, 1999).
Data percobaan nilai KMK 100 molekul
surfaktan anionik dapat dilihat pada Tabel 1.
Bahan berikutnya adalah model struktur 3
dimensi untuk 100 molekul surfaktan
anionik.. Alat yang digunakan adalah satu unit
komputer Processor Core2Duo, RAM 2 GB.
Perangkat lunak yang dibutuhkan adalah
operating system windows, Hyperchem 8.0
untuk  melakukan  perhitungan  kimia
komputasi dan untuk analisis data hasil
perhitungan digunakan Statistical Product and
Service Solution versi 13.0 (SPSS 13.0).

Prosedur Penelitian
Pemilihan Deskriptor

Penentuan deskriptor merupakan hal
penting dalam  pembuatan  persamaan
matematika hasil analisis QSPR. Deskriptor
yang digunakan dalam penelitian ini yaitu
muatan atom bagian polar dan bagian non
polar molekul surfaktan, momen dwi kutub,
bobot molekul, volume Van der Waals dan
logaritma koefisien partisi. Tahap ini
menghasilkan deskriptor-deskriptor yang siap
untuk dihitung dengan perangkat lunak
Hyperchem versi 8.

Optimasi Struktur dan QSAR Properties
(Jensen, 1999).

Setiap senyawa yang digunakan dalam
penelitian ini, dibuat model struktur dua
dimensi. Setelah itu model dilengkapi atom
hidrogen pada tiap-tiap atom, dan dibentuk
menjadi struktur tiga dimensi (3D) dengan
menu Build (Add H and Model Build).
Seluruh optimasi dan pengaturan dilakukan
dengan  pendekatan perhitungan  kimia
kuantum menggunakan program HyperChem
versi 8.

Proses selanjutnya adalah melakukan
optimasi geometri struktur, berupa minimasi
energi molekul guna memperoleh konformasi
molekul yang paling stabil. Perhitungan
dilakukan dengan metode semiempiris AM1,
batas konvergensi yang digunakan yaitu 0,001
kkal/A.mol. Metode optimasi dilakukan
berdasarkan algoritma Polak-Ribiere pada
keadaan dasar (ground state). Setelah proses
optimasi selesai, struktur dengan konformasi
paling stabil disimpan dengan melakukan
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start log, kemudian dilakukan perhitungan
single point, dan stop log untuk mengakhiri
proses perekaman hasil perhitungan. Data
yang digunakan dalam penelitian ini yaitu
muatan atom, momen dwikutub, bobot
molekul, volume Van der Waals dan koefisien
partisi n-oktanol/air atau dikenal dengan log
P. Data muatan atom dan momen dwikutub
tersimpan dalam output data hasil rekaman
yang tersimpan dalam bentuk file.log. Data
bobot molekul, volume Van der Waals dan
log P dari tiap senyawa diperoleh dari QSAR
properties pada fitur perangkat lunak
Hyperchem 8. Tahap ini menghasilkan data

kuantitatif deskriptor-deskriptor yang
digunakan untuk menyusun persamaan
matematika QSPR.

Penentuan Persamaan Matematika QSPR
Terbaik (Jensen, 1999).

Persamaan matematika QSPR terpilih
yang digunakan untuk menghitung nilai KMK
prediksi desain surfaktan anionik baru,
ditentukan berdasarkan analisa statistik
kemometri dengan metode Multiple Linear
Regression (MLR). Langkah ini dapat
dilakukan dengan program SPSS versi 13.
Analisis dilakukan terhadap deskriptor dari
100 molekul surfaktan anionik yang sudah ada
(Huibers, 1999).

Nilai KMK hasil eksperimen dalam
bentuk Log KMK (Tabel 1) dijadikan sebagai
variabel tak bebas, dan seluruh deskriptor
dijadikan sebagai variabel bebas. Persamaan
matematika yang diperoleh divalidasi dengan
70 data KMK percobaan. Persamaan
matematika QSPR terbaik adalah persamaan
yang menghasilkan nilai jumlah total prediksi
kuadrat yang paling kecil. Tahap ini
menghasilkan persamaan matematika QSPR
terbaik untuk mendesain molekul surfaktan
anionik baru.

HASIL DAN PEMBAHASAN

Deskriptor Teoretik Surfaktan Golongan
Sulfonat

Penelitian ini menggunakan surfaktan
anionik klasik termasuk linier dan bercabang,

yaitu alkanesulfonates, alkylbenzene-
sulfonates,  hydroxyalkanesulfo-nates, dan
dialkyl sulfosuccinates, dalam total 100

senyawa surfaktan anionik golongan sulfonat
(Zoller, 1999).
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Tabel 1. Senyawa Surfaktan Anionik dan Nilai Eksperimen log KMK pada suhu 25 °C (Huibers,

doi: 10.20884/1.jm.2017.12.1.245

1999).

No Rumus senyawa log KMK No Rumus senyawa Log KMK
1 CiPhSO:Na -2,509 51  CsC(Cs)PhSOsNa -2,585
2 C;2PhSOsNa -2,921 52 CnC(C)PhSOsNa -3,208
3 CgC(C2)PhSOsNa -2,500 53  C;3C(C)PhSOsNa -3,577
4 C4C(C3)PhSO;3Na -2,400 54  CoC(OH)C,SOsNa -1,606
5  CeC(C4)PhSOsNa -2,300 55  CyC(OC)C2SOsNa 2,118
6  CsC(Cs)PhSOsNa 2,250 56  CyC(OC2)C,SO3Na -2,301
7 C;C(C4)PhSOsNa -2,570 57  CyC(OC3)C,SO3Na -2,420
8  CioC(C2)PhSO3Na -3,000 58  CyC(OC(C)C)C2SO3Na -2,458
9  CyC(C3)PhSOsNa -2,900 59  CyC(OC4)C,SO3Na -2,817
10 CgC(C4)PhSO3Na -2,780 60  CyC(OCs)C,SO3Na -3,185

11 C;C(Cs)PhSOsNa -2,700 61  CyC(OCs)C,SOsNa -3,922
12 C¢C(Cs)PhSO3Na -2,600 62  CoC(OCC(C2)C4)C2SO3Na -3,501
13 CsC(Cs)PhSO;3Na -2,600 63  CyC(OPh)C,SOsNa -2,708
14 C;2C(C)PhSOsNa -3,390 64  CyC(O)C2SO3Na -1,541
15  CiC(C2)PhSOs3Na -3,280 65 CiiC(OH)C,S0Os3Na -2,199
16  CioC(C3)PhSOs3Na -3,150 66 Ci;1IC(OC,OH)C,SOs3Na -3,445
17 CyC(C4)PhSO;3Na -3,050 67 CiC(EO,)C2SO3Na -2,922
18  C3C(Cs)PhSOsNa -2,900 68  C;1C(OPh)C,SO:Na -3,641
19  CyC(Ce)PhSOsNa -2,800 69  C;1C(OphCi3)C,SO3Na -4,787

20  CgCO2C12S0s3Na -1,312 70 CiiIC(NC,)C2SOsNa -2,964

21  C10CO2C2S0OsNa -1,883 71  CiC(NC3)C.SOsNa -3,200

22 C]zCOzCzSOsNa -2,523 72 C] 1C(NC4)C2803Na -3,708

23 Ce¢SOs3Na -0,496 73 C1IC(O)C2SOsNa -2,174

24 CsSOsNa -0,796 74 C;3C(OH)C.SOs3Na -2,839

25 Ci0SOs3Na -1,398 75  Ci3C(OC)C,S0:Na -3,472

26  Ci2SO3Na -1,959 76 C13C(0C3)C,SOsNa -4,089

27  Ci3S03Na -2,421 77  Ci3C(0OC4)C2SO3Na -4,458

28  CisSOs3Na -2,602 78  C13C(0)C2S0OsNa -2,735

29  CisSOs3Na -3,139 79  Ci;5C(OH)C,SOsNa -3,420

30 Ci6SO3Na -3,131 80 C1oEOSOsNa -1,787

31 Ci7SOsNa -3,635 81  C1oC(C(OH))SO:Na -1,787

32 C;C=CSO;:Na -1,886 82  C2C(C(OH))SO:Na -2,432

33  CppC=CSOsNa -2,569 83  CsCO.CSO3Na -0,733

34  C14C=CSOsNa -3,215 84  C3CO.CSOs3Na -1,144

35 C16C=CSO3N3 -3,745 85 C10C02CSO3Na -1 ,621

36 C;oC(C)SO:Na -1,827 86  Ci4COC,S0Os3Na -3,046

37  CyC(C2)SO3Na -1,730 87  C1oC(COC)SO3Na -1,986

38  (C3C(C3)SOsNa -1,635 88  C2C(COC)SOsNa -2,583

39  CyC(Cs)SOsNa -1,548 89  CiC(CO20)S0OsNa -3,398

40 C¢C(Cs)SOsNa 1,442 90 CuC(CO2(C2)SO3Na -3,509

41  C;C(C7)SOsNa -2,144 91 CuC(CO2C3)SOs3Na -3,964

42  C,PhSOsNa -1,582 92  CisC(COC)SO3Na -4,000

43  CgPhSOsNa -1,907 93  CisC(CO2(C2)SO3Na -4,106

44  C¢C(C2)PhSOs;Na -1,967 94  CiC(CO2C3)SO3Na -4,899

45  CC(C)PhSOs3Na -2,303 95  CisC(COC(C)C)SOsNa -4,569

46  C;C(C,)PhSOsNa -2,200 96  C4C(Cr)CCOCC(SO3Na -2,566

47  CsC(C4)PhSOs;Na -2,047 97  C4CO2C(SO3Na)CCOCy -0,663

48  CoC(C)PhSOs3Na -2,721 98  C5CO.C(SO3Na)CCO,Cs -1,239

49  Ci9C(C)pnsosna -2,692 99  CsCOC(SO3Na)CCO:Cs -1,817

50  GyC(C2)PhSOs3Na -2,606 100  C3CO2C(SO3Na)CCOCy -3,131
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Surfaktan anionik yaitu surfaktan yang
bagian alkilnya terikat pada suatu anion. Sifat
hidrofiliknya berasal dari bagian kepala ionik
yang biasanya merupakan gugus sulfat atau
sulfonat. Pada kasus ini, gugus hidrofob diikat
ke bagian hidrofil dengan ikatan C-S-O yang
labil, yang mudah dihidrolisis (Badr, 2014).
Penelitian ini menggunakan surfaktan anionic
dengan gugus sulfonat (SOs3-) berada pada
bagian kepala. Gambar 1 adalah salah satu
contoh surfaktan anionik golongan sulfonat.

Hidrofobik (ekor)
Hidrofilik (kepala)

Gambar 1. Struktur natrium 1-heksadekana
sulfonat (Fessenden & Fessenden, 1986)

Perhitungan Deskriptor QSPR

Penelitian ini menggunakan tiga jenis
deskriptor yang terdiri dari elektronik,
hidrofobik, dan sterik. Deskriptor elektronik
berupa muatan bersih atom C(polar) dan
C(non-polar) pada  surfaktan  anionik,
polarisabilitas, dan momen dwikutub,
deskriptor hidrofobik berupa log P, serta
deskriptor sterik terdiri dari indeks refraksi,
luas permukaan Van der Waals, volume Van
der Waals dan berat molekul, sehingga total

deskriptor yang digunakan adalah 9
deskriptor.
Data muatan bersih atom untuk

senyawa surfaktan anionik dihitung dengan
optimasi geometri menggunakan AMI1. Data
muatan bersih atom menunjukkan perubahan
yang signifikan pada senyawa surfaktan
anionik 3-Alkyloxy-3-oxopropane-1-
sulfonates, sodium salt, oleh karena itu
substitusi  gugus yang berbeda akan
mempengaruhi muatan bersih atom-atom
tempat substituen itu berada. Perbedaan
struktur  molekul akan  mengakibatkan
perbedaan sifat elektronik (muatan bersih
atom), sehingga menghasilkan aktivitas atau
sifat fisik yang berbeda (Rode, Hofer, Kugler,
2007).

Deskriptor elektronik yang lainnya
yaitu momen dwikutub dan polarisabilitas.
Momen dwikutub dalam kaitannya dengan
struktur surfaktan untuk melihat tingkat
kepolaran  senyawa surfaktan tersebut.
Struktur yang meruah dengan banyaknya
keragaman jenis atom yang menyusunnya
akan menyebabkan nilai momen dwikutub
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semakin besar (Baczko, Larpent, Lesot,
2004). Nilai momen dwikutub menunjukkan
bahwa senyawa CgC(C4)PhSO3Na mempunyai
momen dwi kutub yang paling besar
dibandingkan dengan senyawa surfaktan
anionik yang lainnya, yaitu 14,74 Debye. Hal
ini terjadi karena keragaman jenis atom pada
senyawa CsC(C4)PhSOsNa yang cukup besar,
yaitu adanya atom yang bersifat penarik
elektron dan adanya atom yang bersifat
sebagai pemberi elektron. Nilai momen
dwikutub terkecil pada struktur senyawa
C11C(EO»)C2S03Na menunjukkan nilai yang
terkecil yaitu 5,084 Debye yang dikarenakan
gugus-gugus yang membentuknya hampir
sama, sehingga tarikan masing-masing atom
hampir saling meniadakan. Hal ini sesuai
dengan Alberty (1983) yang menyatakan
bahwa momen dwikutub bermanfaat dalam
memberikan informasi mengenai kesimetrisan
molekul.

Deskriptor elektronik yang ketiga
berupa polarisabilitas. Polarisabilitas
menggambarkan kemudahan suatu molekul
untuk membentuk dipol sesaat atau untuk
menginduksi  (mengimbas) suatu dipol.
Polarisabilitas ini berkaitan dengan massa
molekul relatif (Mr) dan bentuk molekul.
Pada umumnya, makin banyak jumlah
elektron, makin mudah mengalami polarisasi,
karena jumlah elektron berkaitan dengan Mr,
maka semakin besar Mr, semakin kuat gaya

London (Tanaka, Nakamura, Nakanishi,
Fujivara, 1994). Nilai  polarisabilitas
menunjukkan bahwa senyawa

C11C(OPhC13)C,SO3Na mempunyai polarisa-
bilitas paling besar dibandingkan senyawa
surfaktan yang lainnya yaitu 62,19 A. Hal ini

terjadi karena C11C(OPhC;3)C,S0OsNa
mempunyai Mr  yang lebih  besar
dibandingkan yang lainnya. Nilai

polarisabilitas terkecil pada struktur senyawa
CeSO3Na yaitu 13,36 A. Hal ini terjadi
molekul dengan struktur panjang mempunyai
kemungkinan lebih besar untuk mengalami
dipol sesaat atau lebih mudah mengalami
polarisabilitas, hal ini karena molekul dengan
struktur panjang mempunyai bidang yang
lebih luas bila dibandingkan dengan molekul
yang memiliki struktur lebih rapat dan kecil
(Wei, 2009).

Nilai log P memperlihatkan senyawa
surfaktan anionik berkisar antara 1,43 sampai
9,70. Nilai log P merupakan standar kuantitas
untuk menentukan sifat hidrofobik/hidrofilik
suatu molekul. Semakin positif nilai log P
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senyawa akan cenderung berada pada pelarut
non-polar daripada pelarut polar, sedangkan
semakin negatif nilai log P senyawa akan
cenderung berada pada pelarut polar daripada
pelarut  non-polar  (Zargatalebi, Barati,
Kharrat, 2014). Senyawa dengan nilai log P
terbesar yaitu sebesar 9,70 adalah senyawa
C11C(OPhC;3)C2SO3Na  dan  nilai log P
terkecil yaitu senyawa C¢CO>CSOsNa sebesar
1,43, hal ini berarti bahwa senyawa
C11C(OPhC,3)C2SOsNa merupakan surfaktan
anionik dengan kecenderungan berada pada
fase non-polar paling tinggi, sedangkan
senyawa CsCO>CSO3Na merupakan surfaktan
anionik dengan kencenderungan berada pada
fase non-polar paling rendah.

Deskriptor sterik yang digunakan dalam
penelitian ini adalah indeks refraksi, luas
permukaan Van der Waals, volume Van der
Waals dan berat molekul. Nilai indeks refraksi
surfaktan anionik berkisar antara 38,76
sampai dengan 108,92. Nilai indeks refraski
terbesar sebesar 108,92 adalah senyawa
Ci3C(C)PhSOsNa, sedangkan nilai indeks
refraksi terkecil yaitu senyawa CesSOs3Na
sebesar 38,76. Indeks refraksi (indeks bias)
merupakan sifat fisik yang sangat sensitif.
Kecuali jika komponen sangat murni, hampir
tidak mungkin untuk mendapatkan indeks bias
seperti yang tercantum pada literatur. Semakin
dekat indeks bias yang teramati dengan indeks
bias yang tercantum pada literatur, semakin
murni senyawa tersebut. Indeks bias adalah
fungsi dari kepolaran atom dan gugus dalam
molekul, dalam hal struktur. Semakin polar
suatu molekul, maka indeks biasnya akan
semakin tinggi (Zargatalebi et al., 2014).

Deskriptor sterik yang lainnya yaitu
luas permukaan Van der Waals, volume Van
der Waals, dan berat molekul. Nilai luas
permukaan Van der Waal berkisar antara
215,81 A? sampai dengan 740,42 A2 Nilai
luas permukan terbesar sebesar 740,42 A2
adalah  senyawa  C;;C(OPhC;3)C>SOsNa,
sedangkan nilai luas permukaan terkecil
adalah senyawa CsSOsNa sebesar 215,81 A2
Semakin luas permukaan adsorben, maka
semakin cepat efektif kemampuan menyerap
zat-zat impuritis sehingga larutan menjadi
lebih murni dan cenderung lebih bersih dari
zat-zat impuritis atau zat-zat pengotor
tersebut.
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Deskriptor sterik yang ketiga berupa
volume Van der Waals. Nilai volume Van der
Waals berkisar antara 149,61 A3 sampai
586,73 A3 Nilai volume Van der Waals
terkecil sebesar 149,61 A3 adalah senyawa
CsSOsNa, sedangkan nilai volume Van der
Waals terbesar adalah senyawa
C11C(OPhC3)C2SO;Na sebesar 586,73 A,

Deskriptor sterik yang keempat adalah
berat molekul. Nilat berat molekul terbesar
yaitu 574,88 sm.a adalah senyawa
C11C(OPhCi3)CoS0OsNa, sedangkan nilai berat
molekul terkecil pada senyawa surfaktan
anionik adalah senyawa C¢SOsNa sebesar
188,22 s.m.a. Data hasil perhitungan
deskriptor untuk beberapa senyawa surfaktan
anionik yang memiliki nilai-nilai perhitungan
terbesar dan terkecil ditunjukkan dengan
angka-angka yang dicetak tebal, dapat dilihat
pada Tabel 2.

Analisis Multiple Linear Regression (MLR)

Seluruh  data  deskriptor  hasil
perhitungan digunakan untuk analisis MLR.
Analisis statistik MLR pada penelitian ini
dilakukan dengan metode backward pada data
fitting. Analisis dilakukan dengan 70 data
fitting dan 30 data uji. Penetapan fitting dan
senyawa uji memakai teknik pemilihan acak.
Hasil perhitungan Statistical Product and
Service Solution(SPSS), memperoleh 6 model
persamaan  QSPR  dengan  parameter-
parameter siap diuji. Kriteria persamaan
terbaik yang dianjurkan dalam metode QSPR
adalah harga koefisien korelasi (r) harus lebih
besar dari 0,80 dan harga Fhitung yang
didapat harus melebihi harga Ftabel
(Fhitung/Ftabel > 1) untuk tingkat
kepercayaan 95%.Model persamaan QSPR
terbaik hasil metode backward selanjutnya
digunakan untuk mencari persamaan akhir
QSPR.

Penentuan persamaan akhir QSPR
diperoleh dengan memasukkan variabel-
variabel yang terlibat dalam persamaan
terbaik (model 1). Variabel yang terlibat
dalam model 1 yaitu qCl, qC2, «
(polarisabilitas), p (momen dwikutub), RD
(indeks refraksi/indeks bias), log P, BM (berat
molekul), Model persamaan QSPR hasil
analisis Multiple Linear Regression (MLR)
metode backward ditunjukkan pada Tabel 3.
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Tabel 2. Data hasil perhitungan deskriptor untuk beberapa surfaktan anionik

qC1 aCz Log Log
Surfaktan ) (non a p Ra P BM Vyaw Avaw  KMK
(polar) polar) eks
CsC(C4)PhSOsNa -0,69 -0,21 35,67 14,74 100,57 4,76 360,49 337,776 43291 -2,78
C6eSO3Na -0,86 -0,21 13,36 1336 38,76 1,86 188,22 149,61 21581 -0,49
C13C(C)PhSO3Na -0,69 -0,21 39,53 13,53 108,92 599 390,56 37593 479,75 -3,57
CsC(C2)PhSOsNa -0,69 -0,21 32,19 13,66 90,51 440 33445 308,62 39591 -2,50
C11C(EO2)C2S0Os3Na -0,86 -0,21 3243 5,08 8635 4,05 35847 327,04 43948 292
C11C(OphCi3)C2SO3Na 0,08 -0,21 62,19 10,06 16576 9,70 574,88 586,73 740,42 -4,78
CsCO2CSO3Na -0,01 -0,211 17,75 5932 49,62 143 246,25 192,07 274,84 -0,73

Tabel 3. Model persamaan QSPR hasil analisis Multiple Linear Regression metode backward.

Model Variabel

r

2

T SE Fhitung/ Ftabel

qCl1, qC2, Rd, Log P,
Polarisabilitas, Vvdw,
momen dwikutub, BM,
Avdw

qC1, qC2, Rd, Log P,
Polarisabilitas, momen
dwikutub, BM, Avdw
qCl1, Rd, Log P,
Polarisabilitas, momen
dwikutub, BM, Avdw
qC1, Log P, momen
dwikutub, BM, Avdw,
Polarisabilitas

qC1, Log P, momen
dwikutub, BM, Avdw
qC1, momen dwikutub,
BM, Avdw

0,915

0,915

0,915

0,914

0,914

0,913

0,838 0,379701 16,88301

0,838 0,376630 18,80354

0,837 0,374395 21,05478

0,835 0,373300 23,72543

0,835 0,370400 27,54463

0,833 0,370225 32,24819

Hasil MLR memberikan hasil yang
cukup baik dengan nilai koefisien korelasi
sebesar 0,92. Hasil ini juga didukung oleh
nilai SE yang kecil, yaitu 0,352, nilai rasio
Fhitung/Ftabel yang cukup besar yaitu 30,888,
serta hasil perhitungan nilai PRESS sebesar
23,50. Perhitungan metode enter memperoleh
persamaan akhir QSPR sebagai berikut :
log KMK = 4,157 + 0,118qC1 + 7,698qC2 +
0,4250 — 0,01p - 0,129RD — 0,138 log P +
0,021BM - 0,034Avdw, dengan n = 100 r =
0,927 r*=0,860 SE =0,352 Fhitung/Ftabel
= 30,888 dan PRESS = 23,506.

KESIMPULAN

Berdasarkanhasil yang diperoleh dapat
disimpulkan bahwa untuk menghitung KMK
teoritis surfaktan anionik dapat menggunakan
persamaan akhir QSPR sebagai berikut :
log KMK = 4,157 + 0,118qC1+ 7,698qC2+
0,4250—0,01pn - 0,129RD- 0,138 log P +
0,021BM - 0,034Avdw, dengan n = 100 r =
0,927 1*=0,860 SE = 0,352 Fhitung/Ftabel
= 30,888 dan PRESS = 23,506.
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ABSTRAK

Analisis hubungan kuantitatif struktur dan nilai Konsentrasi Misel Kritik (KMK) surfaktan anionik telah
dilakukan. Penelitian ini dilakukan dengan tujuan menyusun persamaan matematika untuk menghitung
konsentrasi misel kritik teoritis surfaktan anionik. Dalam penelitian dilakukan penggambaran setiap struktur
molekul surfaktan anionik ke model senyawa tiga dimensi, dilanjutkan dengan mengoptimasi setiap model
struktur surfaktan anionik dengan metode perhitungan Austin Model 1{AM1), serta perhitungan deskriptor
untuk dianalisis statistik dengan Multiple linear Regression (MLR). Hasil perhitungan statistik menunjukkan
bahwa untuk menghitung nilai konsentrasi misel kritik teoritis surfaktan anionik dapat menggunakan
persamaan sebagai beriklm()g KMK = 4,1574+0,118qC1+7,698qC2+0.4250-00101-0,129RD-0,138 log
P+0,021BM-0034Avdw, dengan n = 100 ; r =0927 ; > = 0860 ; SE = 0,352 ; F = 30,888 ; PRESS =
23,506.

Kata kunci : KMK, semiempiris AMI, surfaktan anionik

ABSTRACT

This research determines the matfifhatical equation which calculate the Concentration Micelle Critic
theoretical anionic surfactant. The research was conducted the depiction of each surfactant anionic three-
dimensional compound models, followed by optimizing the model structure anionic surfactant by us AMI
calculation method. Furthermore the calculation of descriptors (QSPR method), then it was analyzed
statistically using Multiple Linear Regression (MLR). The results of statistical calculations showed that to
calculate the theoretical CMC anionic surfactant can use the QSPR equation: log CMC =
4.15740.118qC1+7.698qC2+0.4250-0 0101 -0.129RD-0.138 log P+0.021BM-0.034Avdw, n = 100 ; r =
0927 ;r*=0860 ; SE = 0.352 ; F= 30.888 ; PRESS = 23.506

Keywords : CMC, semiempiris AM1, anionic surfactant

PENDAHULUAN kosmetik, farmasi, tekstil dan makanan
(Masyithah, 2010). Surfaktan dapat pula
digunakan sebagai bahan pelarut (solubilizing
agent), bahan pembasah (wetting agent) dan
bahan pengemulsi (emulsion agent).
Penggunaan surfaktan yang beragam
dan tersebar di berbagai bidang, mendorong
para  peneliti  untuk  mengembangkan
penggunaan molekul surfaktan yang sudah
ada, bahkan menemukan molekul surfaktan
baru. Salah satu surfaktan yang banyak
digunakan oleh masyarakat adalah jenis
surfaktan anionik (Machfud, Agag, Ishida,
Shaikh, Qutubuddin, 2013). Pengembangan
dan penemuan molekul surfaktan anionik baru
menjadi  masalah yang menarik untuk

Surfaktan adalah senyawa kimia yang
memiliki gugus hidrofilik dan gugus lipofilik
sekaligus, sehingga dapat mempersatukan
campuran yang terdiri dari minyak dan air.
Penggolongan surfaktan dilakukan
berdasarkan muatan gugus polamya atau
muatan yang terikat pada alkilnya, yaitu
surfaktan non ionik (tidak bermuatan),
surfaktan  kationik  (bermuatan  positif),
surfaktan anionik (bermuatan negatif) dan
surfaktan amfoter yaitu ada muatan positif dan
negatif  sekaligus (Lu, er al., 2014).
Penggunaan surfaktan banyak ditemui pada
kehidupan sehari-hari, dalam produk deterjen,
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dipecahkan. Penelitian untuk memperoleh
desain molekul s@ffaktan anionik baru perlu
dilakukan karena akan memiliki dampak yang
sangat besar, baik di bidang sains maupun
ekonomi. Keuntungan dapat diperoleh untuk
peneliti dan lembaga, serta Negara Indonesia
secara umum.

Cara untuk memperoleh molekul baru
umumnya terbagi menjadi dua, yaitu cara
klasik dan modem. Cara klasik masih
memiliki  banyak  kelemahan karena
menggunakan intuisi peneliti denganzrial and
error. Cara klasik dapat menimbulkan potensi
pencemaran zat kimia kepada lingkungan
karena ada senyawa surfaktan yang sudah
disintesis tetapi tidak memenuhi kriteria
kualitas yang diharapkan. Cara modern
dilakukan dengan menggunakan teknologi
komputer dan perangkat lunak yang ada di
dalamnya. Cara modern ini dikenal dengan
pendekatan kimia  komputasi.Pendekatan
kimia  komputasi dapat  mengarahkan
penemuan molekul baru dengan lebih ramah
lingkungan dibandingkan dengan cara klasik
(trial and error). Penelitian yang diusulkan ini
akan mengarah pada target menghasilkan
desain molekul surfaktan anionik baru yang
diprediksikan dapat digunakan sebagai bahan

yang  mampu  menurunkan  tegangan
permukaan.
Secara spesifik, pendekatan kimia

komputasi yang dilakukan untuk mendesain
molekul baru adalah analisis Quantitative
Structure-Activity  Relationship  (QSAR)
(Iswantoet al., 2011). Cara yang sama dapat
dilakukan pula untuk mendesain surfaktan
anionik baru, namun istilah Activity diganti
dengan Property. Istilah Activity digunakan
untuk parameter aktivitas biologi suatu
molekul kimia, sedangkan Property untuk
parameter fisik suatu  molekul kimia.
Pendekatan  kimia  komputasi  analisis
Quantitative Structure-Property Relationship
(OSPR) telah dilakukan untuk mempelajari
dan memprediksi suhu transisi gelas polimer-
polimer vinilik. Kemampuan kimia komputasi
dalam menghasilkan desain molekul baru
tidak dapat lepas dari adanya data-data
percobaan yang telah dilakukan oleh peneliti
terdahulu. Data-data percobaan yang berupa

data aktivitas biologi atau data sifat
fisikokimia dari penelitian sebelumnya
digunakan untuk membuat persamaan
matematika. Selanjutnya, persamaan

matematika digunakan untuk memprediksi
aktivitas atau sifat fisikokimia molekul baru.
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Desain  molekul baru yang potensial
dilanjutkan dengan tahap sintesis (Iswanto,
Chasani, Vaulina, 2008). Bentuk persamaan
matematika hasil analisis QSPR secara umum
adalah:

X =A+(C1PI+(C2.P2)+....(Cn.Pn) ...... (D

dengan X adalah Bt fisikokimia dan A
merupakan tetapan. Pi adalah parameter yang
dihitung untuk setiap molekul atau dikenal
juga dengan istilah deskriptor dan Ci adalah
koefisien  parameter pada  persamaan
matematika hasil analisis QSPR. Komponen
persamaan matematika (1) sebagian diperoleh
dari data percobaan laboratorium yang telah
dilakukan dan sebagian lainnya diperoleh dari
perhitungan kimia komputasi (Jensen, 1999).
Kebutuhan  untuk  mendesain  molekul
surfaktan anionik baru adalah:
I. Data fisikokimia yang penting bagi
surfaktan, yaitu Konsentrasi Misel Kritik
(KMK).
2. Tetapan, yang diperoleh dari perhitungan
kimia komputasi.
3. Nilai (Cl1.P1), (C2.P2) dan seterusnya,
diperoleh dari perhitungan kimia komputasi.
Konsentrasi Misel Kritik (KMK) adalah
konsentrasi  surfaktan dimana surfaktan
tersebut membentuk misel secara spontan.
Misel adalah gabungan molekul-molekul
surfaktan yang membentuk agregat (Kondo &
Yoshino, 2005). Surfaktan yang memiliki
nilai KMK rendah, memiliki arti bahwa
surfaktan tersebut mudah membentuk misel.
Semakin rendah nilai KMK maka surfaktan
digolongkan sebagai surfaktan yang memiliki

aktivitas permukaan yang tinggi atau
dikatakan memiliki kualitas yang baik
(Kumar, Gupta, Kumar, 2011).

Penelitian yang memiliki tujuan

memperoleh desain molekul surfaktan baru
harus menggunakan nilai KMK sebagai sifat
fisikokimia dalam pembuatan persamaan
matematika prediksi hasil analisis QSPR.
Pada saat ini belum ada persamaan
matematika untuk perhitungan KMK teoritis
bagi surfaktan anionik. Oleh karena itu, perlu
dilakukan penyusunan persamaan QSPR
untuk perhitungan KMK dengan
menggunakan pendekatan kimia komputasi.
Penelitian ini bertujuan menyusun persamaan
matematika untuk menghitung KMK teoritis
surfaktan anionik berdasarkan pendekatan
kimia komputasi dengan menggunakan
metode semiempiris AM1.
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METODE PENELITIAN

Bahan dan Alat Penelitian

Penelitian yang dilakukan adalah kajian
teoretik yang menggunakan data percobaan
nilai Konsentrasi Misel Kritik (KMK) 100
molekul surfaktan anionik (Huibers, 1999).
Data percobaan nilai KMK 100 molekul
surfaktan anionik dapat dilihat pada Tabel 1.
Bahan berikutnya adalah model struktur 3
dimensi untuk 100 molekul surfaktan
anionik.. Alat yang digunakan adalah satu unit
komputer Processor Core2Duo, RAM 2 GB.
Perangkat lunak yang dibutuhkan adalah
operating system windows, Hyperchem 8.0
untuk  melakukan  perhitungan  kimia
komputasi dan untul@@nalisis data hasil
perhitungan digunakan Statistical Product and
Service Solution versi 13.0 (SPSS 130).

Prosedur Kghelitian
Pemilihan Deskriptor

Penentuan deskriptor merupakan hal
penting  dalam  pembuatan  [rsamaan
matematika hasil analisis QSPR. Deskriptor
yang digunakan dalam penelitian ini yaitu
muatan atom bagian polar dan bagian non
polar molekul surfaktan, momen dwi kutub,
bobot molekul, volume Van der Waals dan
logaritma  koefisien partisi. Tahap ini
menghasilkan deskriptor-deskriptor yang siap
untuk dihitung dengan perangkat lunak
Hyperchem versi 8.

Optimasi Struktur dan QSAR Properties
(Jenseff] 1999).

Setiap senyawa yang digunakan dalam
penelitian ini, dibuat model struktur dua
dimensi. Setelah itu model dilengkapi atom
hidrogen pada tiap-tiap atom, dan dibentuk
menjadi struktur tiga dimensi (3D) dengan
menu Build (Add H and Model Build).
Seluruh optimasi dan pengaturan dilakukan
dengan  pendekatan perhitungan kimia
kuantum menggunakan program HyperChem
versi §J)

Proses selanjutnya adalah melakukan
optimasi geometri struktur, berupa minimasi
energi molekul guna memperoleh konformasi
molekul yang paling stabil. Perhitungan
dilakukan dengan metode semiempiris AMI,
batas konvergensi yang digunakan yaitu 0,001
kkal/A .mol. Metode optimasi dilakukan
berdasarkan algoritma Polak-Ribiere pada
keadaan dasar (ground state). Setelah proses
optimasi selesg@truktur dengan konformasi
paling stabil disimpan dengan melakukan
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start log, kemudian dilakukan perhitungan
single point, dan stop log untuk mengakhiri
[Boses perekaman hasil perhitungan. Data
yang digunakan dalam penelitian ini yaitu
muatan atom, momen dwikutub, bobot
nn]eku], volume Van der Waals dan koefisien
partisi n-oktanol/air atau dikenal dengan log
P. Data muatan atom dan momen dwikutub
tersimpan dalam output data hasil rekaman
yang tersimpan dalam bentuk file.log. Data
bobot molekul, volume Van der Waals dan
log P dari tiap senyawa diperoleh dari QSAR
properties pada fitur perangkat lunak
Hyperchem 8. Tahap ini menghasilkan data
kuantitatif deskriptor-deskriptor yang
digunakan untuk menyusun  persamaan
matematika QSPR.

Penentuan Persamaan Matematika QSPR
Terbaik (Jensen, 1999).

Persamaan matematika QSPR terpilih
yang digunakan untuk menghitung nilai KMK
prediksi desain surfaktan anionik baru,
ditentukan  berdasarkan analisa  statistik
kemometri dengan metode Multiple Linear
Regression (MLR). Langkah ini dapat
dilakukan dengan program SPSS versi 13.
Analisis dilakukan terhadap deskriptor dari
100 molekul surfaktan anionik yang sudah ada
(Huibers, 1999).

Nilai KMK hasil el@erimen dalam
bentuk Log KMK (Tabel 1) dijadikan sebagai
variabel tak bebas, dan seluruh deskriptor
dijadikan sebagai variabel bebas. Persamaan
matematika yang diperoleh divalidasi dengan
70 data KMK percobaan. Persamaan
matematika QSPR terbaik adalah persamaan
yang menghasilkan nilai jumlah total prediksi
kuadrat yang paling kecil. Tahap ini
menghasilkan persamaan matematika QSPR
terbaik untuk mendesain molekul surfaktan
anionik baru.

HASIL DAN PEMBAHASAN

Deskriptor Teoretik Surfaktan Golongan
Sulfonat

Penelitian ini menggunakan surfaktan
anionik klasik termasuk linier dan bercabang,

yaitu alkanesulfonates, alkylbenzene-
sulfonates, hydroxvalkanesulfo-nates, dan
dialkyl sulfosuccinates, dalam total 100

senyawa surfaktan anionik golongan sulfonat
(Zoller, 1999).
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Tabel 1. Senyawa Surfaktan Anionik dan Nilai Eksperimen log KMK pada suhu 25 °C (Huibers,

1999).

No Rumus senyawa log KMK No Rumus senyawa Log KMK
| CpPhSOsNa -2.509 51  C¢C(Cs)PhSOsNa -2.585
2 C;PhSO;sNa -2.921 52 C,C(C)PhSOsNa -3.208
3 CsC(C,)PhSO;Na -2.500 53  Ci;C(C)PhSOsNa -3.577
4 C7C(C3)PhSOs3Na -2.400 54  CoC(OH)C:S0s3Na -1.,606
5 CeC(C4)PhSO3Na -2.300 55  CoC(OC)CaS0Os3Na 2118
6 CsC(Cs)PhSO;3Na 2.250 56  CoC(OCy)C2SOsNa -2.301
7 C+C(C4)PhSO;Na -2.570 57  CoC(OC;3)C,SO;sNa -2.420
8 CpC(C2)PhSOsNa -3.000 58  CoC(OC(C)C)CaS0OsNa -2458
9 CoC(C3)PhSOsNa -2,900 59  CoC(OC4)C:S0:Na 2817
10 CyC(C4)PhSO3Na -2.,780 60  CoC(OCs)C2SO:Na -3,185
11 CyC(Cs)PhSO;sNa -2.700 61  CoC(OCy)C2SOsNa -3.922
12 C¢C(Cs)PhSO;Na -2.600 62  CoC(OCC(C2)C4)CASO3Na -3.501
13 C¢C(Cs)PhSO;sNa -2.,600 63  CoC(OPh)C,SOsNa -2.708
14  CpC(CYPhSOsNa -3.390 64  CoC(O)C:SOsNa -1.541
15 CiuC(C,)PhSO:;Na -3.280 65 C,C(OH)C-S0;Na -2.199
16  CwC(C3)PhSOsNa -3.150 66 CnC(OC20H)C2S0sNa -3.445
17  CoC(C4)PhSO3Na -3.050 67  CiuC(EO2)C2SOsNa -2.922
18  CyC(Cs)PhSO;sNa -2.900 68  CC(OPh)C:SOsNa -3.641
19  CiC(Cg)PhSO;sNa -2.800 69  C;,C(OphC,3)C,S0OsNa 47787

20 CNC01C1SOENH. —1,312 70 C]]C(NC})C}SO;NH. -2,964

21 C]:)CO}C]SOgNﬂ —1,883 71 C]]C(NC;)C}SO_:NH. -3,200

22 C]gCOgC]SO;Nﬂ —2,523 72 C] ]C(NC4)C180‘:N{1 —3,708

23 CeSOsNa -0.496 73 C] 1C(O)C180;Na 2,174

24 CsSOsNa 0.796 74 3C(OH)C2SO:Na -2.839

25  CpSOsNa -1,398 75 sC(OC)YC2SOsNa -3472

26  C2S0;3Na -1,959 76 sC(OC;)C.S0OsNa -4.089

27  CisSOsNa 2421 77 sC(OC4)C280sNa 4458

28 CiSO0sNa -2.602 78 (O)CgSO;Na -2,735

29  Ci580:Na -3.139 79 C15C(OH)C1$O;Na -3.420

30 CisSOsNa -3.131 80 Ci1oEOSO:Na -1,787

31  C3SO;3Na -3.635 81  CC(C(OH))SOsNa -1.787

32 CpC=CSOsNa -1,.886 82  CoC(C(OH))SOsNa -2432

33 CpC=CS0O;sNa -2.569 83 C¢CO,CSOsNa 0,733

34 CuC=CS0Os;Na -3.215 84  CyCO,CSOsNa -1.144

35 CiC=CS0s3Na -3.745 85  C10CO:CS0sNa -1,621

36  CuwC(C)SO:Na -1.827 86 C14C0:C2S03Na -3.046

37 CyC(C2)SO3Na -1,730 87  CuC(CO2C)SOsNa -1,986
38 CyC(C3)SOsNa -1,635 88  C.C(CO:C)SOsNa -2.583
39 CGC(C4)SOsNa -1,548 89  CiC(CO2C)SOsNa -3.398

40  C¢C(Cs)SOsNa 1.442 90  C14C(CO2C1)SOsNa -3,509

41  CyC(C7)SOsNa -2,144 91 C4C(CO.C3)SOsNa -3.964

42 (C;PhSOsNa -1,582 92  CisC(CO20)SOsNa -4.000

43 CgPhSO;Na -1.907 93  CC(CO2C1)SOsNa 4,106

44 C¢C(C2)PhSO:sNa -1.967 94  C¢C(C0O.C5)S0;5Na -4.899

45  CyC(C)PhSOsNa -2,303 95  CC(CO.C(C)CH)SOsNa 4,569

46 C;C(C2)PhSO;Na -2.200 96 CyC(C)CCOLCC(SOsNa -2.566

47 CsC(C4)PhSO;sNa -2.047 97  C4C0O:C(SO;3Na)CCO.Cy 0,663

48  CyC(C)PhSOsNa -2,721 98  (CsCO:C(SO3Na)CCO:Cs -1,239

49  CiwC(C)prsosna -2.692 99  CeCO2C(SO3Na)CCO2Cs -1.817
50  CoC(C2)PhSOsNa -2.606 100 CyCO.C(SO;3Na)CCO.Cy -3,131
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glrfaktan anionik yaitu surfaktan yang
bagian alkilnyg@ terikat pada suatu anion. Sifat
hidrofiliknya berasal dari bagian kepala ionik
yang biasanya merupakan gugus sulfat atau
sulfonat. Pada kasus ini, gugus hidrofob diikat
ke bagian hidrofil dengan ikatan C-S-O yang
labil, yang mudah dihidrolisis (Badr, 2014).
Penelitian ini menggunakan surfaktan anionic
dengan gugus sulfonat (SOs-) berada pada
bagian kepala. Gambar 1 adalah salah satu
contoh surfaktan anionik golongan sulfonat.

Hidrofobik (ekor)
Hidrofilik (kepala)

Gambar 1. Struktur natrium 1-heksadekana
sulfonat (Fessenden & Fessenden, 1986)

Perhiffingan Deskriptor QSPR

Penelitian ini menggunakan tiga jenis
deskriptor yang terdiri dari elektronik,
hidrofobik, dan sterik. Deskriptor elektronik
berupa muatan bersih atom C(polar) dan
C(non-polar) pada  surfaktan  anionik,
]arisabi]itas, dan momen dwikutub,
deskriptor hidrofobik berupa log P, serta
deskriptor sterik terdiri dari indeks refraksi,
luas permukaan Van der Waals, volume Van
der Waals dan berat molekul, sehingga total

deskriptor yang digunakan adalah 9
deskriptor.
Data muatan bersih atom untuk

senyawa surfaktan anionik dihitung dengan
optimasi geometri menggunakan AMI. Data
muatan bersih atom menunjukkan perubahan

yang signifikan pada senyawa surfaktan
anionik 3-Alkyloxy-3-oxopropane-1-
sulfonates, sodium salt, oleh karena itu
substitusi  gugus yang berbeda akan
mempengaruhi  muatan bersih  atom-atom
tempat substituen itu berada. Perbedaan
struktur  molekul akan  mengakibatkan

perbedaan sifat elektronik (muatan bersih
atom), sehingga menghasilkan aktivitas atau
sifat fisik vang berbeda (Rode, Hofer, Kugler,
2007).

Deskriptor elektronik yang lainnya
yaitu momen dwikutub dan polarisabilitas.
Momen dwikutub dalam kaitannya dengan
struktur surfaktan untuk melihat tingkat
kepolaran  senyawa  surfaktan tersebut.
Struktur yang meruah dengan banyaknya
keragaman jenis atom yang menyusunnya
akan menyebabkan nilai momen dwikutub
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semakin besar (Baczko, Larpent, Lesot,
2004). Nilai momen dwikutub menunjukkan
bahwa senyawa CsC(C4)PhSOsNa mempunyai
momen dwi kutub yang paling besar
dibandingkan dengan senyawa surfaktan
anionik yang lainnya, yaitu 14,74 Debye. Hal
ini terjadi karena keragaman jenis atom pada
senyawa CyC(C4)PhSO;Na yang cukup besar,
yaitu adanya atom yang bersifat penarik
elektron dan adanya atom yang bersifat
sebagai pemberi elektron. Nilai momen
dwikutub terkecil pada struktur senyawa
C,;C(EO,)C>80:Na menunjukkan nilai yang
terkecil yaitu 5,084 Debye yang dikarenakan
gugus-gugus yang membentuknya hampir
sama, sehingga tarikan masing-masing atom
hampir saling meniadakan. Hal ini sesuai
dengan Alberty (1983) yang menyatakan
bahwa momen dwikutub bermanfaat dalam
memberikan informasi mengenai kesimetrisan
molekul.

Deskriptor elektronik  yang ketiga
berupa polarifibilitas. Polarisabilitas
menggambarkan kemudahan suatu molekul
untuk membentuk dipol sesaat atau untuk
menginduksi  (mengimbas) suatu dipol.
Polarisabilitas ini berkaitan dengan massa
molekul relatif (Mr) dan bentuk molekul.
Pada umumnya, makin banyak jumlah
elektron, makin mudah mengalami polarisasi,
karena jumlah elektron berkaitan dengan Mr,
maka semakin besar Mr, semakin kuat gaya

London (Tanaka, Nakamura, Nakanishi,
Fujivara, 1994). Nilai  polarisabilitas
menunjukkan bahwa senyawa

C11C(OPhC,;5)C,805Na mempunyai polarisa-
bilitas paling besar dibandingkan senyawa
surfaktan yvang lainnya yaitu 62,19 A. Hal ini

terjadi karena C1C(OPhC,;3)C2S03Na
mempunyai  Mr  yang  lebih  besar
dibandingkan yang lainnya. Nilai

polarisabilitas terkecil pada struktur senyawa
@SO:Na yaitu 1336 A. Hal ini terjadi
molekul dengan struktur panjang mempunyai
kemungkinan lebih besar untuk mengalami
dipol sesaat atau lebih mudah mengalami
polarisabilitas, hal ini karena molekul dengan
struktur panjang mempunyai bidang yang
lebih luas bila dibandingkan dengan molekul
yang memiliki struktur lebih rapat dan kecil
(Wei, 2009).

Nilai log P memperlihatkan senyawa
surfaktan afflbnik berkisar antara 1,43 sampai
9,70. Nilai log P merupakan standar kuantitas
untuk menentuk@ sifat hidrofobik/hidrofilik
suatu molekul. Semakin positif nilai log P
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senyawa akan cenderung berada pada pelarut
non-polar daripada pelarut polar, sedangkan
semakin negatif nilai log P senyawa akan
cenderung berada pada pelarut polar daripada
pelarut  non-polar  (Zargatalebi, Barati,
Kharrat, 2014). Senyawa dengan nilai log P
terbesar yaitu sebesar 9,70 adalah senyawa
C1iIC(OPhCy5)C:80sNa  dan  nilai log P
terkecil yaitu senyawa CsCO2CSO:Na sebesar
143, hal ini berarti bahwa senyawa
C11iC(OPhCy3)C28S0sNa merupakan surfaktan
anionik dengan kecenderungan berada pada
fase non-polar paling tinggi, sedangkan
senyawa C¢CO,CSO;Na merupakan surfaktan
anionik dengan kencenderungan berada pada
fase non-polar paling rendah.

Deskriptor sterik yang digunakan dalam
penelitian ini adalah indeks refraksi, luas
permukaan Van der Waals, volume Van der
Waals dan berat molekul. Nilai indeks refraksi
surfaktan anionik berkisar antara 38,76
sampai dengan 108.92. Nilai indeks refraski
terbesar sebesar 10892 adalah senyawa
C3C(C)PhSO;Na, sedangkan nilai indeks
refraksi terkecil yaitu senyavna CeSOsNa
sebesar 38.76. Indeks refraksi (indeks bias)
merupakan sifat fisik yang sangat sensitif.
Kecuali jika komponen sangat murni, hampir
tidak mungkin untuk mendapatkan indeks bias
seperti yang tercantum pada literatur. Semakin
dekat indeks bias yang teramati dengan indeks
bias yang tercantum pada literatur, semakin
murni senyawa tersebut. Indeks bias adalah
fungsi dari kepolaran atom dan gugus dalam
molekul, dalam hal struktur. Semakin polar
suatu molekul, maka indeks biasnya akan
semakin tinggi (Zargatalebi et al., 2014).

Deskriptor sterik yang lainnya yaitu
luas permukaan Van der Waals, volume Van
der Waals, dan berat molekul. Nilai luas
permukaan Van der Waal berkisar antara
215,81 A? sampai dengan 74042 A’ Nilai
luas permukan terbesar sebesar 74042 A2
adalah  senyawa  C;;C(OPhC,;5)C:S0;Na,
sedangkan nilai luas permukaan terkecil
EMhlah senyawa C¢SO:Na sebesar 215,81 A2,
Semakin luas permukaan adsorben, maka
semakin cepat efektif kemampuan menyerap
zat-zat impuritis sehingga larutan menjadi
lebih murni dan cenderung lebih bersih dari
zat-zat impuritis atau zat-zat pengotor
tersebut.
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Deskriptor sterik yang ketiga berupa
volume Van der Waals. Nilai volume Van der
Waals berkisar antara 14961 A3 sampai
586,73 A’. Nilai volume Van der Waals
terkecil sebesar 14961 A? adalah senyawa
C¢SO:Na, sedangkan nilai volume Van der
Waals terbesar adalah senyawa
C11C(OPhC;5)C>S0sNa sebesar 586,73 A%,

Deskriptor sterik vang keempat adalah
berat molekul. Nilat berat molekul terbesar
yaitu 57488 sm.a adalah  senyawa
C11C(OPhC,;3)C2803Na, sedangkan nilai berat
molekul terkecil pada senyawa surfaktan
anionik adalah senyawa CgSOs;Na sebesar
18822 sm.a. Data hasil perhitungan
deskriptor untuk beberapa senyawa surfaktan
anionik yang memiliki nilai-nilai perhitungan
terbesar dan terkecil ditunjukkan dengan
angka-angka yang dicetak tebal, dapat dilihat
pada Tabel 2.

Analisis Multiple Linear Regression (MLR)

Seluruh  data  deskriptor  hasil
perhitungan digunakan untuk analisis MLR.
Analisis statistik MLR pada penelitian ini
dilakukan dengan metode backward pada data
fitting. Analisis dilakukan dengan 70 data
fitting dan 30 data uji. Penetapan fitting dan
senyawa uji memakai teknik pemilihan acak.
Hasil perhitungan Stafistical Product and
Service Solution(SPSS), memperoleh 6 model
persamaan  QSPR  dengan  parameter-
parameter siap diuji. Kriteria persamaan
terbaik yang dianjurkan dalam metode QSPR
adalah harga koefisien korelasi (r) harus lebih
besar dari 0,80 dan harga Fhitung yang
didapat harus melebihi harga Ftabel
(Fhitung/Ftabel > 1) untuk tingkat
kepercayaan 95%.Model persamaan QSPR
terbaik hasil metode backward selanjutnya
digunakan untuk mencari persamaan akhir
QSPR.

Penentuan persamaan akhir QSPR
diperoleh dengan memasukkan variabel-
variabel yang terlibat dalam persamaan
terbaik (model 1). Variabel yang terlibat
dalam model 1 wyaitu qCl, qC2, «
(polarisabilitas), y (momen dwikutub), RD
(indeks refraksi/indeks bias), log P, BM (berat
molekul), Model persamaan QSPR hasil
analisis Multiple Linear Regression (MLR)
metode backward ditunjukkan pada Tabel 3.
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Tabel 2. Data hasil perhitungan deskriptor untuk beberapa surfaktan anionik

Cz L
Surfaktan 9 [{:u:m o I Ra Log BM Vydw Avdw Kh‘;gK
(polar) polar) P eks

C#C(C4)PhSO:Na 0,69 021 3567 14,74 10057 476 36049 33776 43291 -278
CeS0:Na -0.86 021 1336 1336 3876 186 188,22 14961 21581 -049
CiC{C)PhSO:Na 0,69 021 3953 1353 10892 5099 39056 37503 47975 -357
CeC(C2)PhSO:Na 0,69 021 3219 1366 9051 440 33445 308,62 39591 -250
CnC(EQ:2)C280:Na -0.86 021 3243 508 8635 405 35847 32704 43948 -292
C1C(OphC12)C28S0:Na 008 021 6219 1006 16576 970 57488 586,73 74042 -478
CeCO2C50:Na 0,01 0,211 17,75 5932 4962 143 24625 19207 27484 -0.73

Tabel 3. Model persamaan QSPR hasil analisis Multiple Linear Regression metode backward.

Model Variabel

r

2

re SE Fhitung/ Fael

qCl,qC2,Rd, Log P,
Polarisabilitas, Vvdw,
momen dwikutub, BM,
Avdw
qCl.gC2,Rd,LogP,
Polarisabilitas, momen
dwikutub, BM, Avdw
qCl,Rd, Log P,
Polarisabilitas, momen
dwikutub, BM, Avdw
qCl, Log P, momen
dwikutub, BM, Avdw,
Polarisabilitas

qCl. Log P. momen
dwikutub, BM, Avdw
qCl, momen dwikutub,
BM., Avdw

0915

0915

0915

0914

0914

0913

0,838 0,379701 16,88301

0,838 0,376630 18,80354

0,837 0.,374395 21,05478

0,835 0.,373300 23,72543

0,835 0.,370400 27,54463

0.833 0.370225 3224819

Hasil MLR memberikan hasil yang
cukup baik dengan nilai koefisien korelasi
sebesar 0,92, Hasil ini juga didukung oleh
nilai SE yang kecil, yaitu 0,352, nilai rasio
Fhitung/Ftabel yang cukup besar yaitu 30,888,
serta hasil perhitungan nilai PRESS sebesar
23.50. Perhitungan metode enter memperoleh
persamaan akhir QSPR sebagai berikut :
log KMK = 4,157 + 0,118qC1 + 7.698qC2 +
04250 — 001 - 0,12988 — 0,138 log P +
0,021BM - 0,034Avdw, dengan n = 100 r=
0,927 r*=0.860 SE=0,352 Fhitung/Ftabel
= 30,888 dan PRESS = 23 506.

KESIMPULAN

Berdasarkanhasil yang diperoleh dapat
disimpulkan bahwa untuk menghitung KMK
teoritis surfaktan anionik dapat menggunakan
persamaan akhir QSPR sebagai berikut :
log KMK = 4,157 + 0.118qC1+ 7.698qC2+
0,4250— 001y - 0,129RIEFFO.138 log P +
0.,021BM - 0,034Avdw, dengan n = 100 r=
0,927 ©=0,860 SE = 0,352 Fhitung/Ftabel
= 30,888 dan PRESS = 23 506.
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