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ABSTRAK  

SINTESIS 2’-HIDROKSI-4-DIMETILAMINO KALKON DENGAN 

METODE IRADIASI GELOMBANG MIKRO DAN UJI AKTIVITASNYA 

SEBAGAI SENYAWA ANTIBAKTERI SECARA IN VITRO DAN IN 

SILICO 

Oleh:  

Alfina Qurrotu’aini 

21106030059 

 

Dosen Pembimbing: 

Priyagung Dhemi Widiakongko, M.Sc.   

 

Kalkon merupakan diketahui memiliki berbagai aktivitas biologis, termasuk 

antibakteri.  Modifikasi struktur dengan penambahan gugus tertentu diperkirakan 

dapat meningkatkan aktivitas antibakterinya.  Penelitian ini bertujuan untuk 

mensintesis senyawa 2-hidroksi-4-dimetilamino kalkon, menguji aktivitas 

antibakterinya terhadap Pseudomonas aeruginosa dan Staphylococcus aureus, serta 

mengetahui interaksi molekul tersebut dengan target protein melalui pendekatan 

molecular docking.  Sintesis dilakukan melui reaksi kondensasi Claisen–Schmidt 

antara 2-hidroksi asetofenon dan 4 dimetilaminobenzaldehid menggunakan katalis 

basa dengan metode iradiasi gelombang mikro, menghasilkan rendemen sebesar 

10,99%.  Senyawa hasil sintesis dikarakterisasi menggunakan KLT, FTIR, 1H-

NMR, dan GC-MS.  Uji aktivitas antibakteri dilakukan menggunakan metode difusi 

cakram terhadap bakteri uji, sedangkan molecular docking dilakukan menggunakan 

PyRx terhadap protein target PBP3 (PDB ID: 6I1E) dan MurB (PDB ID: 1HSK).  

Hasil sintesis menunjukkan kemurnian senyawa yang sesuai dengan struktur target.  

Uji antibakteri menunjukkan zona hambat sebesar 6 mm (kategori sedang) terhadap 

P. aeruginosa  dan 4,3 mm (kategori lemah) terhadap S. aureus.  Hasil docking 

terhadap protein PBP3 menunjukkan nilai energi bebas ikatan (ΔG) sebesar –7,4 

kcal/mol, dengan interaksi berupa ikatan hidrogen dan ikatan π–alkil.  Sementara 

hasil docking terhadap protein MurB menunjukkan nilai energi bebas ikatan (ΔG) 

sebesar –9,1 kkal/mol, dengan interaksi berupa ikatan hidrogen, π-π stacking, 

amida-π stacking, dan π-alkil.  Berdasarkan hasil tersebut, perlu dilakukan 

penelitian lebih lanjut untuk meningkatkan aktivitas antibakteri senyawa 2-

hidroksi-4-dimetilamino kalkon. 

Kata Kunci: Kalkon, Gelombang Mikro, Antibakteri, Penambatan Molekuler 
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ABSTRACT 

SYNTHESIS OF 2′-HYDROXY-4-DIMETHYLAMINO CHALCONE 

USING MICROWAVE IRRADIATION METHOD AND EVALUATION OF 

ITS ANTIBACTERIAL ACTIVITY IN VITRO AND IN SILICO 

 

By:  

Alfina Qurrotu’aini 

21106030059 

 

Advisor: 

Priyagung Dhemi Widiakongko, M.Sc.   

 

Chalcones are known to have various biological activities, including antibacterial 

effects.  Structural modification by adding specific substituents is expected to 

enhance its antibacterial activity.  This study aimed to synthesize 2-hydroxy-4-

dimethylaminochalcone, evaluate its antibacterial activity against Pseudomonas 

aeruginosa and Staphylococcus aureus, and investigate its molecular interactions 

with target proteins through a molecular docking approach.  The synthesis was 

carried through a Claisen–Schmidt condensation reaction between 2-

hydroxyacetophenone and 4-dimethylaminobenzaldehyde using a base catalyst 

under microwave irradiation, with a yield of 10.99%.  The synthesized compound 

was characterized by TLC, FTIR, 1H-NMR, and GC-MS analyses.  Antibacterial 

activity was evaluated using the disc diffusion method, while molecular docking 

was performed using PyRx against the target proteins PBP3 (PDB ID: 6I1E) and 

MurB (PDB ID: 1HSK).  The synthesis results confirmed the purity and structure 

of the target compound.  Antibacterial test showed an inhibition zone of 6 mm 

(moderate category) against P. aeruginosa  and 4.3 mm (weak category) against S. 

aureus.  The docking results against the PBP3 protein showed a bond free energy 

value (ΔG) of –7.4 kcal/mol, with interactions such as hydrogen bonds and π–alkyl 

bonds.  Meanwhile, docking results against the MurB protein showed a bond free 

energy value (ΔG) of –9.1 kcal/mol, with interactions such as hydrogen bonds, π–

π stacking, amide–π stacking, and π–alkyl bonds.  Based on these results, further 

research is needed to enhance the antibacterial activity of the 2-hydroxy-4-

dimethylamino chalcone compound. 

Keywords: Chalcone, Microwave, Antibacterial, Molecular Docking 
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BAB I  

PENDAHULUAN 

A. Latar Belakang 

Kalkon merupakan senyawa kategori flavonoid dengan struktur kimia 

sederhana yang membentuk tulang punggung banyak produk alami dan 

didistribusikan secara luas dalam sayuran, buah-buahan, teh, dan tanaman lainnya 

(Rashid et al., 2019).  Sebagai metabolit sekunder, kalkon termasuk dalam kategori 

obat alami dengan isomer trans dan cis yang dimiliki (Dan & Dai, 2020).   Struktur 

kalkon yang istimewa, membuat senyawa ini relatif mudah untuk diproduksi dan 

dimodifikasi (Jasim et al., 2021).  Modifikasi struktur kalkon dapat menghasilkan 

turunan senyawa kalkon yang dapat dirancang untuk menghasilkan senyawa kalkon 

dengan potensi aktivitas biologis yang lebih baik, termasuk aktivitas antimikroba.  

Modifikasi struktur kalkon dapat dilakukan dengan mengubah substituen pada 

cincin aromatik A maupun B.    

Salah satu substituen yang diketahui dapat meningkatkan aktivitas antibakteri 

pada kalkon adalah gugus hidroksil (–OH) yang terikat pada cincin aromatik (Patel 

& Patel, 2012).  Penelitian menunjukkan bahwa senyawa kalkon dengan jumlah 

substituen –OH terbanyak memberikan efek penghambatan paling kuat terhadap 

Bacillus subtilis (Rosa et al., 2019).  Lebih lanjut, keberadaan gugus hidroksil pada 

posisi C2 (ortho) juga dilaporkan berkontribusi signifikan terhadap peningkatan 

aktivitas antibakteri (Alvarez et al., 2004; Thebti et al., 2023).  Temuan-temuan 

tersebut menegaskan bahwa aktivitas antibakteri kalkon tidak hanya dipengaruhi 

oleh jenis substituen, tetapi juga oleh posisi ikatannya.  Dengan demikian, sintesis 
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turunan kalkon dengan substituen hidroksil pada posisi ortho berpotensi 

menghasilkan senyawa dengan aktivitas antibakteri yang lebih baik. 

Senyawa turunan kalkon tersubstitusi -OH, seperti 2’-hidroksi-4-

dimetilamino kalkon, menunjukkan potensi yang menjanjikan dengan tambahan 

substituen lain berupa gugus dimetilamino.  Senyawa tersebut dapat disintesis 

melalui reaksi kondensasi Claisen–Schmidt antara 2’-hidroksi asetofenon dengan 

4-dimetilamino benzaldehid.  Metode konvensional yang umum digunakan, yaitu 

refluks, hanya dapat menghasilkan senyawa tersebut dengan rendemen yang rendah 

sebesar 4,19% (Eryanti et al., 2012).  Untuk meningkatkan efisiensi, metode iradiasi 

gelombang mikro mulai dikembangkan sebagai alternatif sintesis non-

konvensional, yang bekerja dengan memanfaatkan pergerakan muatan listrik dalam 

cairan atau ion penghantar dalam zat padat untuk mengubah energi elektromagnetik 

menjadi panas (Grewal et al., 2013).  Mekanisme tersebut membuat metode ini 

mampu memberikan %rendemen yang tinggi dengan waktu yang cepat, energi yang 

lebih rendah, limbah yang lebih sedikit, dan proses kimia yang ekonomis (Ahmad 

et al., 2016; Awasthi & Dikshit, 2021).  Keunggulan tersebut bersifat lebih ramah 

lingkungan yang mendukung penerapan prinsip green chemistry pada penelitian 

bidang kimia (Makwana & Kumari, 2023).   

Urgensi penelitian kalkon juga berkaitan dengan meningkatnya infeksi akibat 

bakteri.  Salah satu bakteri patogen penting adalah Pseudomonas aeruginosa, 

penyebab infeksi nosokomial serius pada pasien dengan imunitas lemah, luka bakar, 

atau penyakit paru-paru (Alhazmi, 2015; Qin et al., 2022).  Kondisi mendorong 

eksplorasi kandidat senyawa antibakteri baru yang ditinjau dari jenis substituen 
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serta posisinya pada kerangka kalkon.  Oleh karena itu, penelitian ini dilakukan 

untuk mensintesis senyawa 2’-hidroksi-4-dimetilamino kalkon melalui bantuan 

iradiasi gelombang mikro serta mengetahui spektrum aktivitas antibakterinya 

melalui uji in vitro terhadap bakteri Staphylococcus aureus (Gram positif) dan 

Pseudomonas aeruginosa (Gram negatif), serta uji in silico dengan metode 

molecular docking.  Hasil penelitian ini diharapkan dapat memberikan kontribusi 

dalam pengembangan turunan kalkon sebagai agen antibakteri melalui modifikasi 

struktur dan metode sintesisnya.  

B. Batasan Masalah  

1. Sintesis senyawa 2’hidroksi-4-dimetilamino kalkon dari 4-ditemilamino 

benzaldehid dan 2-hidroksi asetofenon melalui reaksi Claisen-Schmidt sebagai 

senyawa antibakteri.   

2. Teknik yang digunakan untuk sintesis senyawa tersebut ialah iradiasi 

gelombang mikro.   

3. Karakterisasi senyawa 2’hidroksi-4-dimetilamino kalkon menggunakan 

spektrofotometer FTIR, KLT, 1H-NMR, dan GC-MS.   

4. Uji aktivitas antibakteri senyawa 2’hidroksi-4-dimetilamino kalkon dilakukan 

pada bakteri gram positif Staphylococcus aureus dan bakteri gram negatif 

Pseudomonas aeruginosa dengan metode difusi cakram.   

5. Senyawa 2’hidroksi-4-dimetilamino kalkon sebagai ligan uji.   

6. Enzim PBP3 dari bakteri Gram positif Staphylococcus aureus dan enzim MurB 

dari bakteri Gram negatif Pseudomonas aeruginosa sebagai reseptor target.      
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C. Rumusan Masalah  

1. Bagaimana hasil sintesis senyawa 2-hidroksi-4-dimetilamino kalkon dengan 

mereaksikan 4-dimetilamino benzaldehida dan 2-hidroksi asetofenon 

menggunakan bantuan radiasi gelombang mikro dan hasil karakterisasinya 

dengan KLT, FTIR, 1HNMR, dan GC-MS? 

2. Bagaimana aktivitas antibakteri senyawa 2-hidroksi-4-dimetilamino kalkon 

terhadap bakteri Gram-positif Staphylococcus aureus dan bakteri Gram-negatif 

Pseudomonas aeruginosa? 

3. Bagaimana interaksi molekuler senyawa 2’-hidroksi-4-dimetilamino kalkon 

terhadap reseptor target pada bakteri Gram-positif Staphylococcus aureus dan 

bakteri Gram-negatif Pseudomonas aeruginosa melalui studi komputasi? 

D. Tujuan Penelitian  

a. Mengetahui hasil sintesis senyawa 2-hidroksi-4-dimetilamino kalkon dengan 

mereaksikan 4-dimetilamino benzaldehid dan 2-hidroksi asetofenon 

menggunakan bantuan radiasi gelombang mikro dan hasil karakterisasinya 

menggunakan KLT, FTIR, 1HNMR, dan GC-MS.   

b. Mengetahui aktivitas antibakteri senyawa senyawa 2-hidroksi-4-dimetilamino 

kalkon terhadap bakteri Gram-positif Staphylococcus aureus dan bakteri 

Gram-negatif Pseudomonas aeruginosa.   

c. Mengetahui interaksi penghambatan senyawa 2’hidroksi-4-dimetilamino 

kalkon terhadap reseptor target pada bakteri Gram-positif Staphylococcus 

aureus dan bakteri Gram-negatif Pseudomonas aeruginosa melalui studi 

komputasi.    
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E. Manfaat penelitian  

Manfaat dari penelitian ini adalah sebagai berikut.   

1. Memberikan informasi kepada pembaca mengenai hasil sintesis senyawa 2-

hidroksi-4-dimetilamino kalkon dengan bantaun radiasi gelombang mikro serta 

aktivitasnya sebagai senyawa antibakteri. 

2. Memberikan informasi kepada pembaca terkait interaksi antara senyawa 

dengan protein target berupa jenis ikatan yang terbentuk melalui simulasi 

penambatan molekuler. 
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BAB V  

PENUTUP 

A. Kesimpulan 

Berdasarkan hasil penelitian yang telah dilakukan, dapat disimpulkan bahwa: 

1. Reaksi antara 4-dimetilamino benzaldehida dan 2-hidroksi asetofenon berhasil 

dilakukan berhasil dilakukan melalui reaksi Claisen-Schmidt dengan metode 

iradiasi gelombang mikro, menghasilkan senyawa 2-hidroksi-4-dimetilamino 

kalkon.  Sintesis menghasilkan produk murni berupa kristal padat merah dengan 

rendemen 10,99% dengan hasil karakterisasi yang mengonfirmasi terbentuknya 

senyawa terget. 

2. Senyawa hasil reaksi antara 4-dimetilamino benzaldehida dan 2-hidroksi 

asetofenon memiliki aktivitas antibakteri yang lemah terhadap bakteri 

Staphylococcus aureus dengan zona hambat sebesar 4,3 mm serta kategori 

sedang terhadap bakteri Pseudomonas aeruginosa dengan diameter zona hambat 

sebesar 6 mm.   

3. Hasil penambatan molekuler senyawa 2-hidroksi-4-dimetilamino kalkon 

terhadap enzim PBP3 bakteri Pseudomonas aeruginosa (PDB ID: 6I1E) 

menghasilkan energi bebas ikatan sebesar -7,4 kkal/mol dan interaksi dengan 

residu kunci Thr487, Ser294, dan Ser349 berupa ikatan hidrogen.  Sementara 

itu, penambatan molekuler terhadap enzim MurB bakteri Staphylococcus aureus 

(PDB ID: 1HSK) menghasilkan energi bebas ikatan sebesar -9,1 kkal/mol dan 

interaksi dengan residu kunci Ser82 dan Ser143 berupa ikatan hidrogen, 
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interaksi dengan residu Gly146 berupa ikatan π-amida stacking, dan interaksi 

dengan residu Ala152 berupa ikatan π-alkil.   

B. Saran  

1. Perlu dilakukan penelitian lebih lanjut mengenai optimasi kondisi reaksi pada 

sintesis senyawa 2-hidroksi-4-dimetilamino kalkon dengan metode iradiasi 

gelombang mikro seperti penggunaan jenis microwave yang tepat serta 

pengaturan waktu, suhu, dan daya yang presisi sehingga didapatkan persen 

rendemen yang lebih besar.   

2. Perlu dilakukan penelitian lebih lanjut mengenai konsentrasi optimal senyawa 

2-hidroksi-4-dimetilamino kalkon dalam menghambat pertumbuhan bakteri 

Gram-positif dan bakteri Gram-negatif. 

3. Perlu dilakukan eksplorasi lebih lanjut melalui studi penambatan molekuler 

terhadap variasi substituen dan posisinya pada kerangka senyawa kalkon untuk 

mengetahui kombinasi yang paling efektif dalam meningkatkan aktivitas 

antibakteri. 
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