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PEMODELAN PENENTUAN KEASAMAN DAN KEBASAAN SUATU MOLEKUL
MENGGUNAKAN SISTEM FUZZY BERDASARKAN DATA MUATAN H DAN N
YANG DIPEROLEH DARI METODE SEMIEMPIRIK

THE MODELLING OF DETERMINATION OF ACIDITY AND BASICITY SOME
MOLECULES USING FUZZY SYSTEM BASED ON THE DATA OF CHARGES ON H AND N
WHICH OBTAINED FROM SEMIEMPIRICAL METHOD

Agus Maman Abadi” dan Suwardi? -
Jurusan Pendidikan Matematika FMIPA UNY dan 2. Jurusan Pendidikan Kimia FMIPA UNY

ABSTRAK

Tujuan penulisan artikel ini adalah untuk mendapatkan model penentuan keasaman dan kebasaan molekul
Serdasarkan muatan pada H untuk kelompok asam dan muatan pada N untuk kelompok basa menggunakan analisis
metode regresi linier dan sistem fizzy. Berdasarkan data nilai pKa dan pKb hasil hitungan secara regresi linier
mzupun sistem samar kemudian dihitung besarnya selisih atau deviasi nilai pKa/pKb hitungan dengan pKa/pKb
sasil eksperimen, Hasil analisis menunjukkan bahwa pemodelan dengan sistem fizzy mempunyai tingkat kesalahan
yang lebih kecil dibandingkan pemodelan dengan metode regresi linier. Kelebihan dari pemodelan dengan sistem

Mczy adalah dapat diperoleh model sesuai dengan tingkat kesalahan yang diinginkan dengan cara memilih

parameter yang sesuai pada model sistem fizzy tersebut.

%.ata kunci: sistem fizzy, regresi linier, keasaman , kebasaan

ABSTRACT

The aim of this paper was to obtain a determination model of molecules acidity and basicity
Sased on H charge for acid groups and N charge for base groups using linear regression analysis and
Ry systen. Based on charges of H and N atoms Jor acid and base groups, repectively, a determination
model  of molecules acidity and basicity was constructed using fuzzy system. The result of analysis
mdicated that the modelling used fuzzy system have errors smaller than that using linear regression. The
zoodness of fuzzy system over the regression model was that the fist one able to obtain model with
wsmimum error level through the choice of certain parameter in fuzzy system.

Key words: fuzzy system, linear regression, acidity, basicity

PENDAHULUAN selanjutnya diolah melalui metode regresi linier
Penentuan keasaman dan kebasaan suatu sehingga diperoleh grafik linier muatan H lawan
molekul dapat dilakukan melalui pendekatan PKa atau muatan N lawan pKb. Berdasarkan
somputasi kimia dengan metode semiempirik. grafik-grafik ini, kita dapgt mengestimasi pKa
Perhitungannya dilakukan dengan menggunakan atau pKb suatu molekul jika muatan H atau N
Hyperchem Pro 6. Untuk menentukan diketahui. Muatan-muatan suatu  molekul
B0 dan Lebisis éuatu molekul asam tersebut  diperoleh  melalui  pendekatan
maupun basa dapat dilakukan terlebih dulu komputasi  kimia  menggunakan program
dengan menentukan muatan parsial pada atom Hyperchem - pro 6 Berdasarkan penelitian
= kelompok molekul asam dan N molekul basa. sebelumnya, yarm peng_olaha_n da.ta
Dasta yang diperoleh dikumpulkan dan menggunakan metode regresi linier masih
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diperoleh data selisth nilai pKa hasil
perhitungan berdasar persamaan regresi linier
dengan pKa hasil eksperimen cukup besar.
Untuk itu, kami membahas metode lain dalam
pengolahan data dimaksud. Metode yang
digunakan dalam hal ini adalah metode sistem
samar (fuzzy).

Sistem fuzzy dapat digunakan untuk
memodelkan suatu permasalahan jika diketahui
sampel data dengan sembarang ketepatan (
Wang, 1997). Di dalam pemodelan, yang harus
diperhatikan adalah bagaimanan model tersebut
bisa mewakili data sampel dan data diluar
sampel dengan tingkat kesalahan yang sesuai
dengan yang diinginkan. Oleh karena itu dalam
tulisan ini akan dikaji tentang perbandingan
tentang pemodelan keasaman dan kebasaan
suatu molekul dengan sistem fuzzy dan meode
semiempirik.

Sistem samar

Sistem fuzzy (fuzzy system) adalah sistem yang
berbasis aturan atau pengetahuan (knowledge-
based or rule-based systems). Basis aturan fuzzy
terdiri dari sekumpulan aturan IF — THEN fuzzy

yaitu “IF x; adalah 4  dan x, adalah 4, dan

... dan x, adalah 4’ THENy adalah B' (1)

dengan A4’ B’ berturut-turut adalah himpunan

fuzzy diU; € Rdan Vo R, (X3, X, ..., Xq) dan
y berturut-turut adalah variabel input dan output
dari sistem fuzzy tersebut, / = 1, 2, ..., N yaitu
banyaknya aturan dalam basis aturan fuzzy.

Suatu sistem fuzzy akan memetakan suatu
bilangan riil ke suatu bilangan riil melalui
fuzzifikasi, mesin inferensi fuzzy dan
defuzzifikasi. Jika ada N pasang input-output
(xé,y(')), [=1,273,... N, untuk N kecil, maka
suatu sistem fuzzy yang dibentuk dengan basis
aturan fuzzy (1), fuzzifikasi singleton, mesin
inferensi pergandaan, , defuzzifikasi rata-rata
pusat yang sesuai dengan semua pasang inpuf-
output tersebut adalah sebagai berikut:

4

i Yo expt— m_)
=1 o ) (2)

f(x)= l ’lz
N x—x
Izﬂ:exp[—m o’ }

dengan y! adalah pusat dari himpunan fizzy B’
2
I
X — X0i 5
dan 1 05) = exp(_"7,_”.~) adalah fungsi

keanggotaan Gaussian dari himpunan fuzzy A,~l )

Pemilihan  jenis  sistem  ini  karena
perhitungannya yang sederhana dan
kekontinuannya (Karyati, 2003).

Telah dibuktikan (Agus, 2004) bahwa

untuk setiap &> 0, terdapat o > 0 sehingga
sistem fuzzy (2) dengan o = ¢ mempunyai sifat
£ (xy) - | <&, untuk 1=1,2, . N.

Hal ini berarti untuk sembarang tingkat
keakuratan ¢, selalu dapat dicari o sehingga

£ (x3) —y{,j <é&,untuk /=1,2, ... N. Semakin
kecil o, semakin kecil kesalahan ' f (x(l)) = yé‘

tetapi grafik f(x) menjadi tidak halus. Jika
grafik f{x) tidak halus, maka f{x) mungkin tidak
dapat digunakan untuk mengeneralisasi data-
data diluar sampel. Oleh karena itu perlu dicari
o sehingga f(x) dapat mewakili data-data diluar
sampel dan juga meminimalkan kesalahan dari
data-data sampel.

DISKUSI
Langkah-langkah pemodelan dengan sistem
Suzzy

Selanjutnya sistem samar (2) akan

digunakan untuk memodelkan hubungan antara
muatan pada H dengan pKa dan hubungan
muatan pada N dengan pKb.
Data-data tentang muatan pada H dan pKa
cksperimen dari kelompok asam asetat,
kelompok asam benzoat dan kelompok fenol
bertutur-turut diberikan pada tabel 1, tabel 2 dan
tabel 3. Sedangkan data-data tentang muatan
pada N dan pKb eksperimen dari kelompok basa
anilin diberikan pada tabel 4.

Selanjutnya muatan pada H sebagai
input dan pKa eksperimen sebagai output dari
sistem samar (2) sehingga untuk kelompok
asam asetat terdapat 8 pasang data input-output,
kelompok asam benzoat ada 11 pasang data
input-output dan kelompok fenol ada 9 pasang
data input-output. Dengan cara yang sama
muatan pada N dipandang sebagaj input dan

Tk
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 fuzzy B pKb eksperimen sebagai output dari sistem Setiap pasang data menentukan satu aturan
samar (2) sehingga untuk kelompok basa anilin

. samar dengan pusat dari himpunan samar B’
terdapat 9 pasang data input-output.

fungsi adalah pKa dan pKb eksperimen.
o2y Ail ! Kelompok asam asetat
karena Tabel 1: Data pKa hitungan-regresi linier dan eksperimen serta deviasinya untuk kelompok asam asetat
: dan v Eess
pKa hitungan- Nlla.l mutlak
NO | Muatan pada pKa reetesi limier deviasi pKa
) b_ahwa D asam H eksperimen &r eksp. dan pKa
schingga 5 hitungan
Ivai sifat 1 | asetat 0,2269 4,76 4,75409 0,01
2 | kloroasetat 0,2303 2.87 3,07483 0,20
tingkat 3 | dikloroasetat 0,2332 1,26 1,64252 0,38
Wi 4 | trikloroasetat 0,2357 0,63 0,40777 0,22
\ igi 5 butanoat 0,2273 4,82 4,55653 0,26
s 6 | 2-klorobutanoat 0,2296 2,86 3,42056 0,56
r(l)) 1 yé ‘ 7 | 3-klorobutanoat 0,2300 4,05 3,2230 0,83
8 | 4-klorobutanoat 0,2270 453 47047 0,17
us. Jika
ian tidak
1 data- -
z dl?_‘,;?‘i -':mk 0'2: 000000001 (X] x2 X’3 X4,X5,X6’_X7): Z exp _ _x])z
W ditist 0.2269; 0,2303; 0 2332 O 2357 0,2273; i ly o2 1
han dari | 9.2296: 02300)dan(y vy, vy ) = Jisg= [ 3)
£.76. 2.87; 1,26; 0,63; 4,82; 2,86, 4,05), maka Zexp -x,
| Bberdasarkan sistem samar (2), model hubungan o?
|
. #mara muatan pada H dengan pKa kelompok
B asam asctat adaiah Selanjutnya tabel 2 memberikan penjelasan
) 1 tentang  ketepatan dari f(x) dengan pKa
sistem cksperimen yang sebenarnya. Gambar 1
memberikan grafik dari persamaan (3).
) akan P
} antara
ibungan Tabel 2: Gambaran tentang pKa eksperimen dan pKa dari grafik
ain pKa [ .
asetat, Asam Muatan pada H | pKa Eksperimen | pKa dari grafik Selisih
k fenol ‘ ® ) f(x) [/ (x)-
el 2 dan .
Asetat 0,2269 4,7600 4,7600 0,0000
muatan
ok basa Kloroasetat 0,2303 2,8700 2,8701 0,0001
, Dakloroasetat 0,2332 1,2600 1,2600 0,0000
:tb‘(‘ii: | Trikloroasetat 02357 | 0,6300 0,6300 0,0000
lompok | Butanoat 0,2273 4,8200 4,8200 0,0000
output, 2-klorobutanoat 0,2296 2,8600 2,8600 0,0000
Wi 3-korobutanoat 0,2300 4,0500 4,0499 0,0001
ng
:pzs;mg £-klorobutanoat 0,2270 4,5300 4.7600 0,2300

ut dan
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Gambar 1: Grafik hubungan antara muatan pada H dan pKa asam asetat

Kelompok asam benzoat

Tabel 3: Data pKa hitungan-regresi linier dan eksperimen serta deviasinya
untuk kelompok asam benzoat

' pKa Nilai mutlak
NO| wam | Mutmmds) B | cepresimier | opdan
pKa hitungan
"1 | asam benzoat 0,2287 420 | 4231415 0,031415
2 | p-nitrobenzoat 0,2343 344 3421935 0,01807
3 | m-nitrobenzoat 0,2344 3,49 3,40748 0,08252
4 | p-klorobenzoat 0,2299 399 4,057955 0,067955
5 | m-klorobenzoat 0,2300 3,82 4,0435 0,2235
6 | p-metilbenzoat 0,2282 438 4,30369 0,07631
7 | m-metilbenzoat 0,2284 4,27 427478 0,00478
8 | p-metoksibenzoat 0,2281 448 4318145 0,16186
9 | m-metoksibenzoat 0,2285 ) 4,09 4,260325 0,170325
10 | p-hidroksibenzoat 0,2284 4,59 427478 0,31522
11 | m-hidroksibenzoat 0,2287 | 4,08 4231415 0,151415
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Untuk o= 0.00000001,

VR X, X3, Xy, X5, X6, 07, X8, X9, %1, % 1) = (0,2287,

1.2343: 0,2344; 0,2299; 0,2300; 0,2282: 0,2284; g(x)=
I""81 0.2285; 0.2284; 02287)dan(y vy,
YOV v y“) (4,20; 3,44; 3.49;

:))9 382 4.38; 427 448 4,09; 4,59; 4,08),
maka berdasarkan sistem samar (2), model
Swbungan antara muatan pada H dengan pKa
sclompok asam benzoat adalah
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Selanjutnya tabel 4 memberikan penjelasan
tentang ketepatan dari g(x) dengan pKa

cksperimen yang

sebenarnya. Gambar 2

memberikan grafik dari persamaan (4).

Tabel 4: Gambaran tentang pKa eksperimen dan pKa dari grafik

Asam Muatan pada H pKa Eksperimen | pKa dari grafik Selisih
(x) ) g(x) lg(x)~
Asam benzoat | 0, 2287 42000 4,1396 0,0604 |
p-nitrobenzoat 0,2343 3,4400 3,4534 0,0134
m-nitrobenzoat 0,2344 3,4900 3,4766 0,0134
p-klorobenzoat 0,2299 3,9900 3,9443 0,0457
m-klorobenzoat 0,2300 3,8200 3,8657 0,0457
p-metilbenzoat 0,2282 4,3800 4 4075 0,0275
m-metilbenzoat 0,2284 4,2700 43772 0,1072
p-metoksibenzoat 0,2281 4,4800 44531 0,0269
m-metoksibenzoat 0,2285 4,0900 42322 0,1422
p-hidrosibenzoat 0,2284 4,5900 43772 0,2128
m-hidrosibenzoat 0,2287 4,0800 4,1396 0,0596
4.8 .
4.6 B
4.4 .
4.2 i
N
o
4 2
38 ]
3.6 .
3.4 - . . : :
0.226 0.228 0.23 0.232 0.234 0.236

Gambar 2: Grafik hubungan muatan pada H dengan pKa asam benzoat

Muatan pada H

0.238
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Kelompok fenol

Tabel 5: Data pKa hitungan-regresi linier dan eksperimen serta deviasinya untuk kelompok fenol

(Agus Maman Abadi dan Suwardi)

71 Lt

pKa hitungan- Nila_i “?“ﬂak
NO Asam Wlstan pada ng regresi linier doyins] plia
H eksperimen eksp. dan pKa
hitungan

1 | Fenol 0,1963 10,00 9,892055 0,10794

2 | m-klorofenol 0,1983 9,02 9,321755 0,301755

3 p-klorofenol 0,1980 938 9.4073 0,0273

4 | m-metilfenol 0,1961 10,08 9,949085 0,13091

5 | p-metilfenol 0,1958 10,26 10,03463 0,23

6 | m-metoksifenol 0,1971 9,66 9,663935 0,003935

7 | p-metoksifenol 0,1945 10,21 10,405325 0,195325

8 | m-nitrofenol 0,2017 8,39 8,352245 0,03775

9 | p-nitrofenol 0,2060 7,15 7,1261 0,0239
Untuk ol= 0.00000001, 2 (o —x )
(01, %2, %3, %4, %5, %6, %7,%5.%9) — (0,1963; 0,1983; 0,1980; Zy exp o2 -
0,1961; 0, 1958; 0, 1971 0, 1945; 0.2017; 0,2060) h(x) =5 (5)

dan (y', v, v, v, ¥, ¥%, ¥, % ¥ ) = (10,00;
9,02; 9,38, 10,08, 10,26, 9,66; 10,21; 839

7,15), maka berdasarkan sistem samar (2), model
hubungan antara muatan pada H dengan pKa
kelompok fenol adalah

Zexp[ - x,)Z]

Selanjutnya tabel 6 memberikan penjelasan
tentang ketepatan dari A(x) dengan pKa
cksperimen yang sebenarnya. Gambar 3
memberikan grafik dari persamaan (5).

Tabel 6: Gambaran tentang pKa eksperimen dan pKa dari grafik

Asam Muatan pada H pKa Eksperimen | pKa dari grafik Selisih
(x) W h(x) |h(x)- 3|

Fenol 0,1963 10,0000 10,0014 0,0014
m-klorofenol 0,1983 9,0200 9,0200 0,0000
p-klorofenol 0,1980 9,3800 9,3800 0,0000
m-metilfenol 0,1961 10,0800 10,0786 0,0014
p-metilfenol 0,1958 10,2600 10,2600 0,0000
m-metoksifenol 0,1971 9,6600 9,6600 0,0000
p-metoksifenol 0,1945 10,2100 10,2100 0,0000
m-nitrofenol 0,2017 8,3900 8,3900 0,0000
p-nitrofenol 0,2060 7,1500 7,1500 0,0000
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] £
8.5} 1
8 - -
i
‘ 75| :
619 0192 o.1|94 019 019 02 0. 202 0204 0206 0208 0.21
Muatan pada H
Gambar 3: Grafik hubungan muatan pada H dengan pKa fenol
(5) Kelompok basa anilin
Tabel 7: Data pKb hitungan-regresi linier dan eksperimen serta deviasinya untuk kelompok basa anilin
njelasan NO | Asam Muatan pada pKb pKb hitungan- | Nilai mutlak
an pKa ; N eksperimen regresi linier Deviasi pKb
nbar 3 eksp. dan pKb
' hitungan
' 1 Anilin 0,0709 9,38 9,683117 0,303117
f 2 p-metoksianilin 0,0705 8,70 9,642665 0,942665
| 3 | m-metoksianilin 0,0718 9,70 9,774134 0,074134
1 $ 4 | p-metilanilin 0,0709 892 9.683117 0,763117
vl : 5 | m-metilanilin 0,0698 9.30 9,571874 0,271874
- : 6 | p-kloroanilin 0,0754 10,00 10,138202 0,138202
' J 7 | m-kloroanilin 0,0753 10,52 10,128089 |  0,39191
) ; 8 | p-nitroanilin 0,1031 13,00 12,939503 0,0605
' 9 | m-nitroanilin 0,0691 11,54 9,501083 2,03892
R | :
— Untnk 5 =0.00000001, (5, x, 2, x, %5, 55,57, 75,55) = i ox _ (- x,)Z
— L0709 0,0705; 0,0718; 0,0709; 0 0698 Y
P | 20754, 00753 01031 0,0691) dan (', y2, v, g =" (6)
» F VYY) = (938 8.70; 9.70. 892" Zex (x- x/)2
| 930 10 OO 10,52; 13,00; 11,54), maka o2
- sesdasarkan sistem samar (2), model hubungan Selanjutnya tabel 8 memberikan penjelasan
_ | #mtara muatan pada N dengan pKb kelompok tentang ketepatan dari g(x) d 5 Sib
basa anilin adalah £ Xelcpata #\x) dengan p

cksperimen yang sebenarnya. Gambar 4
memberikan grafik dari persamaan (6).
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Tabel 8: Gambaran tentang pKb eksperimen dan pKb dari grafik

Basa Muatan pada H pKb Eksperimen | pKb dari grafik Selisih
(x) | ¥) g(x) lg(x) - |
0,0709 9,3800 9,1500 0,2300

8,7000

m-metoksianilin
n-metilanilin

9,1500 0,2300
10,0000
10,5200

19,3000 0,0000
10,1398 \ 0,1398
10,3802 0,1398
R 13,0000 13,0000 FJV 0,0000 ‘
11,5400 | 11,5400 0,0000

13 T T T T T

m-nitroanilin

125} |
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Gambar 4: Grafik hubungan muatan pada N dengan pKb basa anilin

keasaman dan kebasaan suatu molekul.
Pemilihan ¢ yang sesuai harus dilakukan untuk
mendapatkan model dengan tingkat kesalahan
yang diinginkan. Pemilihan & ini dilakukan

Telah diketahui bahwa muatan parsial
pada atom H dan N berhubungan dengan
keasaman dan kebasaan suatu molekul.
Berdasarkan grafik yang diperoleh

menggunakan metode regresi linier dan system
samar, maka dapat ditentukan deviasi penentuan
keasaman dan kebasaan melalui komputasi
dengan hasil eksperimen.

Pemodelan fuzzy untuk keasaman dan
kebasaan molekul didasarkan pada data pKa dan
pKb eksperimen serta muatan pada H dan N.
Berdasarkan data ini dibuat sistem fuzzy yang
merupakan model  untuk memperkirakan

dengan coba-coba. Selanjutnya perlu diteliti
tentang pemilithan o secara analisis.

Berdasarkan hasil pengolahan data,
ternyata selisih |g(x)—y| yaitu Nilai deviasi
pKb /pKa eksperimen dan pKb/pKa hitungan
yang diperoleh melalui metode samar secara
umum lebih kecil daripada nilai deviasinya yang
diperoleh melalui metode regresi linier.
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SIMPULAN DAN SARAN

Simpulan yang dapat ditarik dari
pembahasan adalah bahwa penentuan keasaman
dam kebasaan kelompok asam dan basa dapat
@lskukan melalui pendekatan kimia komputasi
demgan program Hyperchem pro 6. Penentuan
wemsebut  dilakukan melalui pengolahan data
memggunakan metode regresi linier dan sistem
samar (fuzzy). Hasil pengolahan melalui metode
ssiem fuzzy ternyata memiliki tingkat kesalahan

mummum  dibanding dengan metode regresi
et
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a. Diterima tanpa perbaikan.
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