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Abstract. The calculation of the number of isomers with different patterns in
hydrocarbon compounds takes a long time to work. This problem is one of the
problems that can be solved using mathematics, namely graph theory. The
application of graphs and the burnside theorem is a method used to calculate the
number of isomers with different patterns formed from a number of atoms or
molecules. The burnside theorem makes it possible to find the equivalent by
counting the number of elements that are invariant to the permutations in the
group. Graph theory is used to describe the molecular pattern with a simple
number of carbon atoms while the burnside theorem is used to calculate the
number of molecular patterns on ring-shaped (aromatic) carbon, each of which
binds to other atoms, namely hydrogen atoms (H) or hydrogen oxide (OH) atoms
which different each other. In the Burnside theorem as a whole there are 64
molecular patterns that are formed, and from these 64 patterns, 13 equivalence
classes of molecular patterns are obtained.
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Abstrak. Perhitungan banyaknya isomer dengan bentuk pola yang berbeda pada
senyawa hidrokarbon memerlukan waktu yang lama dalam pengerjaannya.
Masalah ini merupakan salah satu persoalan yang dapat diselesaikan
menggunakan matematika yaitu Teori graf. Aplikasi graf dan teorema burnside
merupakan suatu metode yang digunakan untuk menghitung banyaknya isomer
dengan bentuk pola yang berbeda yang dibentuk dari sejumlah atom atau
molekul. Teorema burnside memungkinkan untuk ditemukan ekuivalensi
dengan menghitung banyaknya unsur yang invarian terhadap permutasi-
permutasi yang ada di dalam grup tersebut. Teori graf digunakan untuk
menggambarkan pola molekul dengan jumlah atom karbon sederhana
sedangkan teorema burnside digunakan untuk menghitung banyaknya pola
molekul pada karbon yang berbentuk cincin (aromatik) yang masing-masing
mengikat atom lain yaitu atom hidrogen (H) atau atom hidrogen oksida (OH)
yang berbeda satu sama lain. Pada teorema Burnside secara keseluruhan tedapat
sebanyak 64 pola molekul yang terbentuk, dan dari 64 pola tersebut diperoleh
13 kelas ekuivalensi pola molekul yang berbeda satu sama lain.

Kata Kunci: Teori Graf, Hidrokarbon, Teorema Burnside.
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1. Pendahuluan

Matematika merupakan ilmu pengetahuan yang sangat penting dan berpengaruh. Semua yang
dilakukan dalam kehidupan sehari-hari secara tidak langsung akan berhubungan dengan
matematika. Salah satu kajian bidang matematika ialah teori graf.

Munculnya teori graf sebagai suatu kajian ilmu yang menjadikan disiplin ilmu lain terbantu,
salah satunya adalah bidang kimia. Dalam ilmu kimia, graf mempunyai banyak kegunaan antara
lain sebagai visualisasi dari senyawa-senyawa kimia yang ada di alam, untuk memvisualisasikan
senyawa kompleks. Secara umum suatu senyawa kimia hanya mempunyai satu visualisasi graf
tetapi ada senyawa kimia yang memiliki beberapa bentuk visualisasi graf yang berbeda.

Dalam pemodelan menggunakan graf, unsur kimia yang berikatan disimbolkan sebagai
verteks dan ikatan-ikatan kimia yang terjadi disimbolkan dengan edge. Seperti halnya senyawa-
senyawa kimia dalam kimia organik, dimana senyawa organik ini memiliki senyawa yang dikenal
sebagai isomer. Isomer adalah senyawa yang mempunyai rumus molekul sama tetapi memiliki
struktur berbeda [1]. Lebih jauh lagi, isomerisme bahan kimia merupakan konsep yang sangat
penting dalam kimia modern [2]. Seorang ahli kimia akan tertarik untuk mengetahui jumlah
molekul yang dapat dibentuk dari sejumlah atom atau molekul yang diketahui [3].

Teorem Burnside yang dipelajari dalam ilmu aljabar dapat digunakan untuk menghitung
banyaknya pola molekul berbeda yang dapat dibentuk dari sejumlah atom atau molekul diketahui.
Teorema ini menjelaskan tentang banyaknya kelas ekuivalensi akibat partisi himpunan berhingga
A oleh relasi ekuivalensi yang ditimbulkan suatu grup permutasi pada himpunan A.

2. Landasan Teori

Graf Sebuah graf G didefinisikan sebagai pasangan himpunan (V, E) dengan V (vertex)
adalah himpunan tidak kosong dari verteks-verteks pada G. Sedangkan E (edge) adalah
himpunan edge pada G yang menghubungkan sepasang verteks. Himpunan verteks pada G
dinotasikan sebagai V7, dan himpunan edge pada G dinotasikan sebagai E jadi G = (v, e) [5]

Ketetanggan (Adjacent) Dua buah verteks dikatakan bertetangga jika keduanya
terhubung langsung dengan sebuah edge.

Bersisian (Incidency) Untuk sembarang edge e = (v, u), edge e dikatakan incidency
dengan verteks u dan verteks v.

Graf Isomorfik Dalam geometri. Dua gambar disebut kongruen jika keduanya
mempunyai sifat-sifat geometri yang sama. Dengan cara yang sama, dua graf disebut isomorfik
jika keduanya menunjukan “bentuk” yang sama. Kedua graf hanya berbeda dalam hal
pemberian label verteks dan edgenya saja. Secara matematis, isomorfisma dua graf didefinisikan
sebagai berikut.

Misalkan dua buah graf G(E,V) dan G'(E’, V"), jika suatu fungsi f: V — V' merupakan
fungsi satu-satu, sedemikian sehingga (u, v) adalah sisi dari G jika dan hanya jika (f (w), f (v))
adalah sisi dari G', maka f disebut suatu isomorfisma dari G ke G'. Apabila terdapat suatu
isomorfisma antara G G dan G', maka G dan G’ disebut dua graf isomorfik

Partisi dan Relasi Ekuivalensi Suatu partisi dari sebuah himpunan A merupakan
sebuah keluarga himpunan yang terdiri dari himpunan-himpunan bagian tak kosong dari A yang
saling asing (disjoint) satu sama lain dan gabungan dari semua himpunan bagian tersebut akan
kembali membentuk himpunan A [8].

Permutasi dan Grup Simetri Permutasi dan himpunan A adalah fungsi bijektif (injektif
dan surjektif) dari A ke A sendiri. Fungsi f : A — B disebut fungsi injektif atau satu-satu jika
f(a;) = f(a,) maka a; = a,. Dengan kata lain, suatu fungsi injektif tidak pernah memetakan
dua titik yang berbeda ke satu titik yang sama. Fungsi f : A — B disebut surjektif atau onto jika
untuk setiap y € B ada a € A dengan f(a) = y suatu fungsi bijektif adalah fungsi yang injektif
dan surjektif.

Teorema Burnside Teorema Burnside menjelaskan tentang banyaknya kelas
ekuivalensi akibat partisi himpunan berhingga A oleh relasi ekuivalensi yang ditimbulkan oleh
grup permutasi pada himpunan A.

Teorema 2.4 (Teorema burnside)

Volume 6, No. 2, Tahun 2020 ISSN: 2460-6464



Aplikasi Graf dan Teorema Burnside Dalam Menentukan Jumlah Isomer Senyawa Benzen| 67

Banyaknya kelas ekuivalensi akibat partisi A oleh relasi ekuivalensi yang ditimbulkan
oleh suatu grup permutasi (G, °) pada A adalah:

Nk = o B |Fix(m)| atau = = Teea|Stab(x)| (2.2)

Senyawa Hidrokarbon Senyawa hidrokarbon terdiri dari unsur atom karbon dan atom
hidrogen. Atom karbon dapat membentuk ikatan antar karbon berupa ikatan tunggal, rangkap
dua atau rangkap tiga. Atom karbon mempunyai kemampuan membentuk rantai atau ikatan
yang panjang. Rantai karbon yang terbentuk dapat bervariasi yaitu : rantai lurus, bercabang dan
melingkar. Dalam rantai karbon terdapat isomer rantai dimana isomer tersebut terbentuk karena
percabangan yang terdapat pada rantai karbon, hal ini terjadi pada susunan yang berbeda dari
rantai atom karbon linear dengan cabang yang terhubung. Isomer rantai memiliki rumus molekul
yang sama tetapi bentuk struktur yang berbeda sehingga isomer rantai bersifat hampir sama
tetapi sifat fisik berbeda. Isomer rantai bercabang memiliki titik didih lebih rendah daripada
rantai lurus. hal ini karena rantai lurus memiliki luas permukaan lebih banyak kekuatan tarik
menarik antar molekul [9].

Dalam ilmu kimia, isomer ialah molekul-molekul dengan rumus kimia yang sama dan
dengan jenis ikatan yang sama, tetapi memiliki susunan atom yang berbeda. Kebanyakan isomer
memiliki sifat kimia yang mirip satu sama lain [11]. Berikut merupakan representasi C,H;q
dalam graf.

Gambar 1. Representasi senyawa C4H1 dalam Graf

3. Hasil Penelitian dan Pembahasan

Benzena merupakan senyawa yang kaya akan elektron, sehingga jenis pereaksi yang bereaksi
dengan senyawa cincin benzena merupakan pereaksi yang membutuhkan elektron, pereaksi
tersebut disebut elektrofil. Berikut merupakan jenis-jenis senyawa benzena [13].
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Gambar 2. Jenis-jenis senyawa benzen
Apabila senyawa benzena mengikat lebih dari satu atom substituen, maka nama dan letak

substituen bisa menjadi isomer senyawa benzena. Berikut merupakan contoh dari isomer
benzena yang berikatan dengan atom lain selain atom H.
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Gambar 3. Contoh isomer senyawa benzen

Penentuan Keseluruhan Isomer Isomer karbon (C) yang masing-masing verteks C-nya diikat
oleh salah satu dari verteks H atau verteks OH akan didapat sejumlah pola atau bentuk.
Menghitung keseluruhan isomer yang dapat dibentuk menggunakan kaidah perkalian dimana
pengikatan masing-masing dari 6 verteks C dengan verteks H atau OH dianggap sebagai 6
percobaan yang dilakukan secara bersama dan setiap percobaan memiliki dua kemungkinan
pengikat atom C, yaitu dengan verteks H atau OH. Sehingga secara keseluruhan terdapat 64
isomer yang dapat dibentuk. 64 isomer yang terbentuk tersebut, terdapat bentuk yang sama. Dua
bentuk isomer dikatakan sama jika bentuk isomer kedua dapat diperoleh dari bentuk isomer
yang pertama dengan rotasi atau refleksi.

Bentuk isomer yang sama akan dikelompokan dalam satu kelompok dan dihitung sebagai

satu bentuk sehingga kelompok satu dengan kelompok lain adalah bentuk-bentuk isomer yang
berbeda.

Aplikasi Teorema Burnside Teorema burnside digunakan untuk menentukan banyaknya bentuk
molekul karbon (C) yang berbeda satu sama lain. Langkah-langkahnya sebagai berikut :

a.

Menentukan elemen-elemen himpunan C
Himpunan C adalah himpunan semua bentuk isomer karbon (C) yang terbentuk dari
pengikatan masing-masing verteks C dengan salah satu verteks H atau OH. Penentuan elemen
himpunan C berfungsi untuk mengetahui banyaknya elemen himpunan C yang invarian
terhadap setiap permutasi dalam grup yang diberlakukan pada himpunan C.
Menentukan himpunan A
Elemen-elemen himpunan A merupakan titik-titik yang ditandai pada segienam beraturan,
dimana segienam tersebut merupakan bentuk cicin karbon dengan 6 verteks C. Himpunan A
berfungsi untuk menentukan grup permutasi yang diberlakukan pada himpunan tersebut.
Menentukan grup G himpunan semua permutasi yang diberlakukan pada A
Diketahui bahwa dua bentuk molekul dikatakan sama jika bentuk molekul kedua diperoleh
dari bentuk molekul pertama dengan rotasi atau refleksi. Berdasarkan hal tersebut, maka
ditentukan sebuah grup G yang merupakan himpunan semua rotasi dan refleksi dari segienam
beraturan tersebut dan grup yang diperoleh adalah grup permutasi pada A. Grup G digunakan
untuk membuat suatu pemetaan pada himpunan C ke dirinya sendiri.
Menentukan grup G’ himpunan semua permutasi yang diberlakukan pada C
Setiap grup abstrak dapat dipandang sebagai subgrup dari grup simetri. Maka dibuat grup G’
isomorfik dengan grup G yang diberlakukan pada himpunan A dimana untuk setiap = € G
didefinisikan pemetaan « dari C ke C dengan sifat:

n(f(x)) = f(n(x)) untuk Vx € Adan Vf € C [14].
Grup G ini berfungsi untuk menentukan karakter permutasi dan penstabil di himpunan C
Menentukan karakter permutasi 7’ € G’ di himpunan C
Setelah diperoleh permutasi-permutasi 7’ € G’ di C, maka dapat ditentukan karakter 7’ € G'.
Karakter permutasi 7' € G’ adalah himpunan semua titik-titik tetap dari permutasi 7’ € G’
didefinisikan sebagai
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Fix(n') = {f € Cl7'(f) = f}
f. Menentukan banyaknya kelas ekuivalensi dari C terhadap G’
Untuk menghitung banyaknya kelas ekuivalensi dari C terhadap G’ terlebih dahulu dihitung
Yree |Fix(m')| atau ¥ rec |Stab(f)| kemudian dihitung banyaknya kelas ekuivalensi dari

C terhadap G’ yaitu:
1

n=— z |Fix(n")| atau
|G | 17T’EG’
=1 IStab(P)|
|G
fec

Diketahui bahwa terdapat 64 bentuk molekul yang terbentuk dari pengikatan verteks
karbon dengan verteks H atau OH. Keseluruhan bentuk molekul tersebut merupakan elemen-
elemen himpunan C. sehingga himpunan C = {f;, ..., fe4}-

Diberikan A = {1, 2, 3,4, 5, 6} dimana elemen himpunan A diperoleh dengan menandai
titik sudut segienam beraturan yang merupakan bentuk cincin karbon dengan 6 verteks C dengan
nomor 1, 2, 3, 4, 5 dan 6. Diperoleh grup G yang diberlakukan pada himpunan A, dimana grup
tersebut merupakan himpunan semua rotasi dan refleksi dari segienam beraturan. Sedangkan
untuk segienam yang tidak beraturan tidak dapat dibuat himpunan semua rotasi dan refleksi dari
segienam tersebut.Algoritma asimetris (asymmetric algorithm) muncul sekitar pertengahan
tahun 1970an.

Gambar 4. Segienam Beraturan

my = (1)(2)(3)(4)(5)(6)
(identitas atau rotasi sebesar 0°/360°)
m, =(1,2,3,4,5,6)
(rotasi sebesar 60°)

3 = (1,3,5)(2,4,6)
(rotasi sebesar 120°)

my = (1,4)(2,5)(3,6)
(rotasi sebesar 180°)

s = (1,5,3)(2,6,4)
(rotasi sebesar 240°)

e = (1,6,5,4,3,2)

(rotasi sebesar 300°)

m; = (1)(2,6)(3,5)(4)
(refleksi terhadap sumbu J)
mg = (1,3)(2)(4,6)(5)
(refleksi terhadap sumbu K)
Ty = (1,5)(2,4)(3)(6)
(refleksi terhadap sumbu L)
Ty = (1,6)(2,5)(3,4)
(refleksi terhadap sumbu M)
m1 = (1,2)(3,6)(4,5)
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(refleksi terhadap sumbu N)
my2 = (1,4)(2,3)(5,6)
(refleksi terhadap sumbu P)
Kemudian dibuat grup G’ yaitu grup permutasi yang didefinisikan pada himpunan C.
dimana untuk setiap € G didefinisikan pemetaan 7’ dari C ke C dengan sifat :
n’(f(x)) = f(n(x)) untuk Vx € AdanVvf € C

Diberikan
m, € G',m, EGdan f, = (C adcjzznl_tl OCHozgjc;fj Cl-gc(l;'i;i] h’) € C maka , memetakan
fake f; =

(CadjH,CadjH,CadjH,CadjH,CadjH,
C adj OH) yang diperoleh dengan cara yaitu :
1 2 3 4 5 6
f = (CadjOH CadjH CadjH CadjH CadjH C adj H )
. (1 2345 6)
27\234561
' (f2(1) = fz("z(l)) = f2(2) = C adjacent H
' (f2(2)) = fz("z(z)) = f>(3) = C adjacent H
' (f2(3)) = fz("2(3)) = f2(4) = C adjacent H
;' (f2(4) = f(m2,(4)) = f>(5) = C adjacent H
;' (f2(5)) = f>(m2(5)) = f»(6) = C adjacent H
1, (f2(6)) = f2(m2(6)) = C adjacent OH
Jadi ,' (f;) =
CadjH,CadjH,CadjH,\ _

(c adj H,C adj H, C adj OH) = /2

Dengan cara yang sama maka diperoleh permutasi-permutasi 7’ € G’ dihimpunan C.
Dari permutasi- permutasi ' € G’ dapat diperoleh karakter permutasi 7' € G' maupun
pensatabil f € C.

Karakter permutasi 7’ € G’ adalah himpunan semua titik-titik tetap dari permutasi 7’ €
G'. Dapat diperoleh titik-titik tetap dari permutasi ' € G'. Sehingga karakter permutasi 7’ € G’
dihimpunan C yaitu sebagai berikut:

1. Fix(my) = {f1, f2, f3, - fea} dan |Fix(my)| = 64
2. Fix(my) = {f1, fes} dan |Fix(my)| = 2
3. Fix(m3) = {f1, f28, f37, fea)} dan |Fix(m3)| = 4
4. Fix(my) = {f1, f10, f1s f19: faer [0, f550 fea} dan |Fix(my)| = 8
5. Fix(mg) = {f1, f28, f37, fea} dan |Fix(my)| = 4
6. Fix(mg) = {f1, fea} dan |Fix(my)| = 2
7. Fix(my) =
{f1i]6C3Jf5'f10:f16»f18:f26»f28:f37;f39: fazs faos f55: fo0r fo3) foa} dan |Fix ()|
8. Fix(mg) =
{f1i]6c3'fe'f9:f15:f21»f23:f28:f37:f42:f44;f50'f56:f59:fez'f64} dan |Fix(my)|
9. Fix(mg) =
{1 fa f7, f11 fia fros 280 32, f335 f375 faes 510 fsar fsss fo1, fea} dan |Fix(my)|
=16

10. Fix(m10) = {f1, fi2: fi5: f17) fass f50s f53) fea} dan |Fix(my)| = 8
11. Fix(m11) = {f1. fs f19, f20, fas: faer f57: fea} dan |Fix(my)| = 8

12. Fix(mi) = {f1, f10 f13: f22, fas, fs2, f5s, fea} dan |Fix(my)| = 8
Sehingga didapatkan
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Z |Fix(n")| = |Fix(ny)| + |Fix(my)| + |Fix(w3)| + |Fix(my)| + |Fix(mg)| + |Fix(me)|
n'eG

+ |Fix(m7)| + |Fix(mg)| + |Fix(mg)| + |Fix(m1o)| + |Fix(my4)|

+ [Fix(m12)|

=64+2+4+8+4

+2+16+16+8+8

+8 =156
Diketahui C = {fy, f2, f3, .-, fea} dan G’ = {m3, 5, 3, ..., w1, } Maka diperoleh

|Stab f(1)| = {my, 72, 3, ..., 12}
|Stab f(2)| = {my,m7}
|Stab f(3)| = {m1, g}

éehingga didapatkan

D Istab(P)] = Istab(fy) + -+ 1Stab(fes)]

fec

=124+2+2+2+2+2+2+2+2
+4+24+2+2+4+2+2+2+4
+2+2+4+2+2+1+1+2+1+6
+1+1+1+2+2+1+14+1+6
+1+2+1+14+2+2+2+2+4
+2+24+2+4+2+2+2+2+4
+24+2+4+2+2+2+24+2+2+12

=156

Jadi benar bahwa Y1 | Fix(')| = X reclStab(f)]
Sehingga banyaknya kelas ekuivalensi dari C terhadap G’ yaitu:

1 Ny

fec

_ 1 156 =13
127 N

Diperoleh sebanyak 13 kelas ekuivalensi dari C terhadap G’, misal untuk f; €
C, bayangan f; oleh setiap permutasi G’ adalah f; sendiri, sehingga hanya f; berada dalam
kelompok 1. Untuk f, € C, oleh permutasi ' € G, f, dipetakan sebagai berikut:

f, bayangan dari f, oleh permutasi 71
f> bayangan dari f, oleh permutasi 7}
fe bayangan dari f, oleh permutasi 75
fs bayangan dari f, oleh permutasi 7}
f, bayangan dari £, oleh permutasi 7¢
f3 bayangan dari f, oleh permutasi m;,
f> bayangan dari f, oleh permutasi 7/,
f, bayangan dari f, oleh permutasi g
fe bayangan dari f, oleh permutasi g
f> bayangan dari f, oleh permutasi 71,
f5 bayangan dari f, oleh permutasi 77,
fs bayangan dari f, oleh permutasi 71,

Jadi f, oleh permutasi 7’ € G’ dipetakan ke f3, fu, fs, fe, f7, dan f, sendiri, sehingga
f2, 3, far f5, fe, f7 Derada dalam satu kelas ekuivalensi. Dengan cara yang sama diperoleh kelas-
kelas ekuivalensi yang berbeda satu sama lain yaitu:

Kelas ekuivalensi ke satu : f;
Kelas ekuivalensi ke dua: f,, f3, fa, fs, fe, f7
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Kelas ekuivalensi ke tiga :fg, f12, f13, f17, f20, f22

Kelas ekuivalensi ke empat :fo, f11, fia f16 f18) f21

Kelas ekuivalensi ke lima :f1, fis, fio

Kelas ekuivalensi ke enam : f,3, f26, f32, f33, f39, fa2

Kelas ekuivalensi ke tujuh : fo4, f25, f27, f29, f30, f31 34, f35, 360 f38 fa0, fa1
Kelas ekuivalensi ke delapan : f,g, f37

Kelas ekuivalensi ke sembilan :f,3, fa4s, fas, f52, f53, f57

Kelas ekuivalensi ke sepuluh : fy4, fa7, fao, f51, f54fs6

Kelas ekuivalensi ke sebelas : f46, 50, f55

Kelas ekuivalensi ke dua belas : fsg, f59, fs0, f61, f62 f63

Kelas ekuivalensi ke satu : fg,

Sehingga terdapat 13 pola molekul kabron (C) dengan 6 atom ¢ dan dengan bentuk yang berbeda
satu sama lain.

4, Kesimpulan
Kesimpulan yang dapat diambil dari pembahasan dalam skripsi ini adalah sebagai berikut:

1. Sejumlah teori yang ada dalam matematika seperti graf dan teorema burnside dapat
diterapkan dalam ilmu kimia, dimana graf digunakan untuk menggambarkan suatu
struktur senyawa kimia atau pola molekul kimia dimana atom atau molekul merupakan
verteks dan ikatan antar atom merupakan edge.

2. Pada teorema Burnside secara keseluruhan tedapat sebanyak 64 pola molekul karbon dari
6 atom karbon (C) yang membentuk cincin yang masing-masing mengikat atom H atau
OH, dan dari 64 pola tersebut diperoleh 13 kelas ekuivalensi pola molekul yang berbeda
satu sama lain pada 6 atom karbon (C) yang membentuk cincin dengan masing-masing
mengikat atom H dan OH.
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