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INTISARI

Analisis hubungan struktur aktivitas (HKSA) terhadap 22 senyawa turunan
4-kuinolinil hidrazon sebagai senyawa antimalaria yang dilakukan menggunakan
deskriptor elektronik muatan atom bersih (g), momen dipol (1), ELumo, EHomo, dan
polarisabilitas (P). Penelitian ini bertujuan untuk menentukan persamaan HKSA
menggunakan metode regresi MLR serta mendesain senyawa baru yang memiliki
aktivitas antimalaria yang lebih tinggi berdasarkan persamaan HKSA yang
diperoleh.

Hasil penelitian menunjukkan bahwa persamaan HKSA terbaik yang
diperoleh melalui metode MLR vyaitu Log(1/ICs0) = 68,311 + (39,991xqC2) +
(304,085%xqC5) + (—10,494%xqC6) + (—45,536xqN1) + (39,819xqN2) + (—0,097x )
+ (1,919%Eromo) + (—0,012xMW) + (-0,001xSA).

Desain senyawa baru yang dilakukan berdasarkan persamaan HKSA
terbaik, melalui metode MLR yaitu senyawa D(6-kloro-4-
kuinolindimetoksihidrazon).

Kata kunci: AM1, antimalaria, HKSA, kuinolinil hidrazon, MLR.
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ABSTRACT

Analysis of Quantitatif Structure Activity Relationship (QSAR) of 22 4-
quinolinyl hydrazone derivatives has been carried out using elektronic descriptors
of net atomic charge (q), dipole moment (i), ELumo, EHomo, and polarizability (P).
This study aims to determine the QSAR equation using the MLR regression method
and to design new compounds that have higher antimalarial activity based on the
QSAR equation that has been obtained.

The results showed that the best QSAR equation was obtained using the
MLR method, namely Log(1/ICso) = 68,311 + (39,991xqC2) + (304,085xqC5) +
(—10,494xqC6) + (—45,536xqN1) + (39,819xqN2) + (-0,097xW) + (1,919%EHomo)
+(-0,012xMW) + (-0,001xSA).

The design of the new compound is based on the best QSAR equation,
through the MLR method is D compound(6-chloro-4-quinolindimetoxyhydrazone).
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