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Abstract—Pencarian substruktur molekul merupakan salah
satu permasalahan penting dalam cheminformatics karena
memungkinkan pencarian senyawa berdasarkan pola struktur
kimia tertentu, bukan hanya berdasarkan nama atau rumus
molekul. Pada makalah ini, molekul direpresentasikan sebagai
graf berlabel, dengan atom sebagai simpul dan ikatan kimia
sebagai sisi. Permasalahan pencarian substruktur kemudian di-
modelkan sebagai pencocokan graf kecil berupa pattern terhadap
graf molekul target. Metode utama yang digunakan adalah algo-
ritma runut-balik atau backtracking, yaitu dengan membangun
pemetaan kandidat antara atom pada pattern dan atom pada
molekul target secara bertahap. Untuk meningkatkan efisiensi
pencarian, diterapkan pruning sederhana berdasarkan kesesua-
ian label atom, kecukupan derajat simpul, validasi ikatan parsial,
dan kesesuaian jenis ikatan. Hasil implementasi menunjukkan
bahwa backtracking dapat digunakan untuk menyelesaikan
pencarian substruktur molekul, sementara pruning membantu
mengurangi ruang pencarian tanpa mengubah prinsip utama
algoritma.

Index Terms—Backtracking, Pruning, Graf Molekul, Substruc-
ture Search, Subgraph Matching.

I. PENDAHULUAN

Perkembangan teknologi informasi telah memberikan pen-
garuh besar terhadap berbagai bidang ilmu, termasuk kimia
komputasional dan cheminformatics. Salah satu persoalan
yang sering muncul dalam pengolahan data kimia adalah
bagaimana mencari senyawa yang memiliki pola struktur ter-
tentu di dalam suatu basis data molekul. Pencarian tersebut
tidak cukup dilakukan hanya berdasarkan nama senyawa atau
rumus molekul, karena dua molekul dapat memiliki rumus
molekul yang sama tetapi susunan atom dan ikatan yang
berbeda.

Sebagai contoh, rumus molekul C2H6O dapat merepresen-
tasikan ethanol maupun dimethyl ether. Keduanya memiliki
jumlah atom yang sama, tetapi struktur ikatan antaratomnya
berbeda. Oleh karena itu, pencarian senyawa perlu mem-
perhatikan struktur molekul secara langsung, bukan hanya
informasi tekstual seperti nama atau formula.

Salah satu cara yang dapat digunakan untuk merepresen-
tasikan struktur molekul adalah dengan memodelkannya se-
bagai graf. Dalam representasi ini, atom dipandang sebagai
simpul, sedangkan ikatan kimia antaratom dipandang sebagai
sisi. Setiap simpul memiliki label berupa jenis atom, seperti
C, O, N, atau unsur lainnya, sedangkan setiap sisi memiliki

Fig. 1. Contoh struktur molekul dalam representasi dua atau tiga dimensi.

label berupa jenis ikatan, seperti ikatan tunggal, rangkap dua,
rangkap tiga, aromatik, atau koordinasi.

Dengan representasi tersebut, permasalahan pencarian sub-
struktur molekul dapat dipandang sebagai permasalahan pen-
cocokan graf, yaitu mencari apakah sebuah graf kecil sebagai
pattern dapat dipetakan ke sebagian graf molekul target. Per-
masalahan ini sesuai untuk dianalisis menggunakan algoritma
runut-balik karena algoritma perlu mencoba berbagai kemu-
ngkinan pemetaan antara atom pada pattern dan atom pada
molekul target.

Makalah ini bertujuan untuk menjelaskan penerapan algo-
ritma backtracking pada pencarian substruktur molekul berba-
sis graf, membandingkan pure backtracking dengan back-
tracking yang menggunakan pruning sederhana, serta me-
nunjukkan bagaimana program menampilkan hasil pencarian
berupa molekul yang cocok, mapping atom, dan statistik
performa algoritma.

II. DASAR TEORI

A. Graf

Graf merupakan model matematis untuk menyatakan objek-
objek diskrit beserta hubungan di antara objek tersebut. Sebuah
graf dapat dinyatakan sebagai G = (V,E), dengan V sebagai
himpunan simpul dan E sebagai himpunan sisi. Dalam pemod-
elan, simpul digunakan untuk merepresentasikan objek, sedan-
gkan sisi digunakan untuk merepresentasikan keterhubungan
atau relasi antarobjek.

Pembagian jenis graf dapat dilakukan berdasarkan beber-
apa sudut pandang. Berdasarkan arah sisinya, graf dibedakan
menjadi graf tidak berarah dan graf berarah. Pada graf tidak
berarah, hubungan antara dua simpul tidak memiliki orientasi
tertentu. Sebaliknya, pada graf berarah, setiap sisi memiliki
arah dari satu simpul ke simpul lain.
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Fig. 2. Pembagian graf berdasarkan arah sisi.

Berdasarkan ada atau tidaknya sisi ganda dan gelang,
graf dapat dibedakan menjadi graf sederhana dan graf tak-
sederhana. Graf sederhana adalah graf yang tidak memiliki
sisi ganda maupun gelang. Dengan demikian, setiap pasangan
simpul pada graf sederhana dihubungkan oleh paling banyak
satu sisi, dan tidak ada sisi yang berawal serta berakhir pada
simpul yang sama.

Fig. 3. Contoh graf sederhana.

Graf tak-sederhana adalah graf yang dapat memiliki sisi
ganda atau gelang. Sisi ganda muncul ketika terdapat lebih dari
satu sisi yang menghubungkan pasangan simpul yang sama,
sedangkan gelang adalah sisi yang menghubungkan sebuah
simpul dengan dirinya sendiri.

Fig. 4. Contoh graf tak-sederhana.

Beberapa terminologi dasar pada graf penting digunakan
dalam analisis struktur. Dua simpul disebut bertetangga apabila
keduanya dihubungkan oleh sebuah sisi. Sebuah sisi dikatakan
bersisian dengan simpul jika sisi tersebut memiliki simpul
tersebut sebagai salah satu ujungnya. Derajat suatu simpul
adalah jumlah sisi yang bersisian dengan simpul tersebut. Pada
graf berarah, derajat dapat dibedakan menjadi derajat masuk
dan derajat keluar.

Selain itu, graf juga memiliki konsep lintasan dan sirkuit.
Lintasan adalah barisan simpul dan sisi yang menghubungkan
suatu simpul awal ke simpul akhir. Sirkuit adalah lintasan
yang berawal dan berakhir pada simpul yang sama. Konsep
lintasan dan sirkuit menjadi dasar bagi berbagai persoalan graf,
termasuk pencarian rute, keterhubungan, serta pencocokan
pola pada graf.

B. Struktur Kimia dan Molekul

Molekul adalah gabungan dua atom atau lebih yang
terikat melalui ikatan kimia. Atom berperan sebagai penyusun
dasar molekul, sedangkan ikatan kimia menunjukkan adanya
hubungan langsung antara atom-atom tersebut. Struktur suatu
molekul tidak hanya ditentukan oleh jenis dan jumlah atom
yang menyusunnya, tetapi juga oleh susunan keterhubungan
antaratom.

Struktur kimia menggambarkan bagaimana atom-atom
dalam molekul saling terhubung. Pada banyak senyawa, atom-
atom dapat membentuk rantai lurus, rantai bercabang, cincin,
atau kombinasi dari beberapa bentuk tersebut. Rantai lurus
terbentuk ketika atom-atom tersusun secara berurutan. Rantai
bercabang terbentuk ketika suatu atom menjadi titik percaban-
gan bagi beberapa atom lain. Struktur cincin terbentuk ketika
rangkaian atom kembali terhubung ke atom awal sehingga
membentuk lintasan tertutup.

Fig. 5. Ilustrasi ikatan kovalen pada struktur kimia.

Jenis ikatan antaratom juga menjadi bagian penting dari
struktur kimia. Ikatan tunggal, rangkap dua, rangkap tiga,
aromatik, dan koordinasi menyatakan bentuk hubungan yang
berbeda antara dua atom. Perbedaan jenis ikatan dapat memen-
garuhi sifat molekul dan menentukan pola struktur yang
muncul pada senyawa tersebut.

Rumus molekul hanya menyatakan jenis dan jumlah atom
dalam suatu molekul. Informasi tersebut belum cukup untuk
menjelaskan susunan atom dan ikatan di dalam molekul.
Dua senyawa dapat memiliki rumus molekul yang sama,
tetapi struktur kimia berbeda karena atom-atomnya terhubung
dengan cara yang berbeda. Oleh karena itu, analisis struktur
molekul perlu memperhatikan hubungan antaratom dan jenis
ikatan, bukan hanya komposisi atomnya.

C. Graf Berlabel

Graf berlabel adalah graf yang setiap simpul, sisi, atau
keduanya memiliki informasi tambahan berupa label. Pada
graf biasa, struktur utama hanya ditentukan oleh himpunan
simpul dan sisi. Pada graf berlabel, setiap simpul atau sisi
dapat menyimpan atribut tertentu yang menjelaskan makna
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dari elemen graf tersebut. Label ini membuat graf mampu
merepresentasikan objek yang lebih kaya daripada sekadar
hubungan antar titik.

Fig. 6. Contoh graf berlabel.

Label pada simpul dapat digunakan untuk menunjukkan
jenis objek yang direpresentasikan oleh simpul tersebut. Label
pada sisi dapat digunakan untuk menunjukkan jenis hubungan
antara dua simpul. Sebagai contoh, pada graf yang merep-
resentasikan jaringan jalan, simpul dapat diberi label berupa
nama lokasi, sedangkan sisi dapat diberi label berupa jarak
atau jenis jalan. Pada konteks struktur kimia, label simpul
dapat menyatakan jenis atom, sedangkan label sisi dapat
menyatakan jenis ikatan.

Keberadaan label membuat proses pencocokan graf men-
jadi lebih ketat. Dua simpul tidak cukup hanya memiliki
posisi struktural yang sesuai, tetapi juga perlu memiliki la-
bel yang cocok. Demikian pula, dua sisi tidak hanya perlu
menghubungkan pasangan simpul yang sesuai, tetapi juga
perlu memiliki label hubungan yang sesuai. Oleh karena
itu, graf berlabel relevan untuk persoalan yang tidak hanya
memperhatikan bentuk koneksi, tetapi juga makna dari simpul
dan sisi.

D. Subgraph Matching

Subgraph matching adalah persoalan untuk menentukan
apakah sebuah graf kecil, yang biasanya disebut graf query
atau graf pattern, muncul sebagai bagian dari graf target yang
lebih besar. Jika terdapat pemetaan dari simpul-simpul graf
query ke simpul-simpul graf target yang mempertahankan
hubungan sisi, maka graf query dapat dianggap cocok sebagai
subgraf dari graf target.

Fig. 7. Ilustrasi pencocokan graf query terhadap graf target.

Pada graf berlabel, proses pencocokan tidak hanya mem-
pertimbangkan keterhubungan antar simpul, tetapi juga label
pada simpul dan sisi. Sebuah mapping dianggap valid apabila
setiap simpul query dipetakan ke simpul target yang sesuai,
setiap sisi query memiliki pasangan sisi pada graf target, dan
label yang dibandingkan memenuhi aturan kecocokan. Dengan
demikian, subgraph matching dapat digunakan untuk mencari

pola struktur tertentu di dalam jaringan atau graf yang lebih
besar.

Subgraph matching merupakan persoalan yang sulit se-
cara komputasi karena jumlah kemungkinan pemetaan dapat
bertambah sangat cepat seiring bertambahnya jumlah simpul
pada graf target dan graf query. Secara umum, masalah ini
dikenal sebagai salah satu persoalan NP-complete. Meskipun
demikian, subgraph matching tetap penting karena banyak
digunakan pada berbagai domain, seperti analisis jaringan,
basis data graf, biokimia, dan pencarian pola struktur.

Dalam konteks struktur molekul, graf query dapat dipan-
dang sebagai pola substruktur yang ingin dicari, sedangkan
graf target adalah molekul yang diperiksa. Jika pola atom dan
ikatan pada graf query dapat dipetakan ke bagian tertentu dari
graf target, maka molekul tersebut mengandung substruktur
yang dicari.

E. Backtracking

Backtracking atau runut-balik adalah strategi pemecahan
masalah yang membangun solusi secara bertahap melalui
serangkaian keputusan. Pada setiap tahap, algoritma memilih
salah satu kandidat yang mungkin menjadi bagian dari solusi.
Jika pilihan tersebut masih memenuhi batasan masalah, pen-
carian dilanjutkan ke tahap berikutnya. Jika pilihan tersebut
menyebabkan solusi tidak mungkin terbentuk, algoritma kem-
bali ke tahap sebelumnya untuk mencoba kandidat lain.

Konsep backtracking dapat dipandang sebagai penelusuran
ruang solusi. Ruang solusi berisi seluruh kemungkinan kon-
figurasi yang dapat dibentuk dari pilihan-pilihan kandidat. Al-
goritma backtracking biasanya menelusuri ruang solusi secara
depth-first, yaitu memperdalam satu cabang pencarian terlebih
dahulu sebelum berpindah ke cabang lain. Setiap simpul pada
pohon ruang solusi merepresentasikan solusi parsial, sedan-
gkan sisi pada pohon tersebut merepresentasikan penambahan
satu keputusan baru.

Backtracking berbeda dari brute force murni karena tidak
selalu menunggu sampai solusi lengkap terbentuk. Jika pada
suatu tahap solusi parsial sudah melanggar batasan atau tidak
mungkin menghasilkan solusi valid, cabang tersebut dapat
dihentikan lebih awal. Proses penghentian cabang ini membuat
backtracking lebih terarah dibandingkan pemeriksaan seluruh
kemungkinan secara buta.

Dalam backtracking, seluruh kemungkinan solusi dapat
digambarkan sebagai pohon ruang status. Akar pohon meny-
atakan keadaan awal ketika belum ada keputusan yang dip-
ilih. Setiap level pohon menyatakan satu tahap keputusan,
sedangkan setiap simpul menyatakan solusi parsial. Simpul
yang masih mungkin dikembangkan disebut simpul hidup.
Simpul hidup yang sedang diperluas disebut simpul-E atau
expansion node. Simpul yang tidak lagi dikembangkan, baik
karena sudah menjadi solusi maupun karena tidak mungkin
menghasilkan solusi, disebut simpul mati.

Secara umum, algoritma backtracking terdiri atas tiga kom-
ponen utama, yaitu fungsi pembangkit, fungsi pembatas, dan
kondisi solusi. Fungsi pembangkit menentukan kandidat apa
saja yang dapat dicoba pada suatu tahap. Fungsi pembatas
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menentukan apakah solusi parsial yang terbentuk masih layak
untuk dikembangkan. Kondisi solusi menentukan kapan se-
buah konfigurasi parsial sudah menjadi solusi lengkap.

BACKTRACK(state):
if IS_SOLUTION(state):

PROCESS_SOLUTION(state)
return

candidates = GENERATE_CANDIDATES(state)

for each candidate in candidates:
if IS_FEASIBLE(state, candidate):

APPLY(state, candidate)
BACKTRACK(state)
UNDO(state, candidate)

Fig. 8. Ilustrasi alur pencarian pada algoritma backtracking.

Pada pseudocode tersebut, state menyatakan solusi
parsial yang sedang dibangun. Fungsi IS_SOLUTION
memeriksa apakah solusi parsial sudah lengkap. Fungsi
GENERATE_CANDIDATES berperan sebagai fungsi pem-
bangkit yang menghasilkan kandidat pilihan berikutnya.
Fungsi IS_FEASIBLE berperan sebagai fungsi pembatas
yang memeriksa apakah kandidat masih memenuhi batasan.
Fungsi APPLY menambahkan kandidat ke solusi parsial,
sedangkan UNDO membatalkan pilihan tersebut agar algoritma
dapat mencoba kandidat lain.

F. Pruning

Pruning adalah teknik untuk memangkas cabang pencarian
yang tidak mungkin menghasilkan solusi valid. Teknik ini
biasanya digunakan bersama algoritma pencarian seperti back-
tracking untuk mengurangi jumlah kemungkinan yang harus
dieksplorasi. Dengan pruning, algoritma tidak perlu menunggu
sampai solusi lengkap terbentuk apabila sejak tahap awal
sudah terlihat bahwa solusi parsial melanggar batasan masalah.

Pruning bekerja dengan menambahkan fungsi pembatas
atau kriteria kelayakan pada proses pencarian. Ketika sebuah
kandidat dipilih, kandidat tersebut diperiksa terlebih dahulu
terhadap syarat tertentu. Jika kandidat tidak memenuhi syarat,
cabang pencarian yang berawal dari kandidat tersebut langsung
dihentikan. Sebaliknya, jika kandidat masih memenuhi syarat,
algoritma dapat melanjutkan pencarian ke tahap berikutnya.

Tujuan utama pruning adalah mengurangi ruang pencar-
ian tanpa menghilangkan solusi yang benar. Oleh karena

itu, aturan pruning harus dirancang secara hati-hati. Aturan
yang terlalu lemah tidak banyak mengurangi jumlah kandidat,
sedangkan aturan yang terlalu kuat dapat membuang cabang
yang sebenarnya masih mungkin menghasilkan solusi. Dalam
perancangan algoritma, pruning yang baik adalah pruning yang
mampu menolak kandidat tidak valid sedini mungkin, tetapi
tetap menjaga kelengkapan pencarian.

Pada konteks backtracking, pruning dilakukan terhadap so-
lusi parsial. Setiap kali solusi parsial diperluas dengan sebuah
kandidat baru, algoritma memeriksa apakah solusi parsial
tersebut masih konsisten dengan batasan masalah. Jika tidak
konsisten, algoritma segera melakukan backtrack. Dengan
demikian, pruning membantu menghindari eksplorasi cabang
yang sejak awal sudah tidak mungkin menghasilkan solusi
akhir.

G. Kompleksitas Algoritma

Kompleksitas algoritma adalah ukuran yang digunakan un-
tuk memperkirakan kebutuhan sumber daya suatu algoritma
terhadap ukuran masukan. Sumber daya yang umum dianal-
isis adalah waktu eksekusi dan penggunaan memori. Kom-
pleksitas waktu menunjukkan banyaknya langkah dasar yang
dilakukan algoritma, sedangkan kompleksitas ruang menun-
jukkan banyaknya memori tambahan yang diperlukan selama
algoritma berjalan.

Analisis kompleksitas biasanya dinyatakan sebagai fungsi
dari ukuran masukan, misalnya n. Dengan cara ini, performa
algoritma dapat dibandingkan tanpa bergantung pada bahasa
pemrograman, mesin, atau kondisi eksekusi tertentu. Fokus
utama analisis bukan pada waktu absolut, melainkan pada laju
pertumbuhan kebutuhan sumber daya ketika ukuran masukan
bertambah.

Notasi asimptotik digunakan untuk menyatakan pertum-
buhan kompleksitas. Notasi O(g(n)) menyatakan batas atas
laju pertumbuhan suatu fungsi, sehingga sering digunakan
untuk menggambarkan kompleksitas kasus terburuk. Notasi
Ω(g(n)) menyatakan batas bawah, sedangkan notasi Θ(g(n))
menyatakan batas ketat ketika suatu fungsi memiliki batas atas
dan batas bawah dengan orde pertumbuhan yang sama.

Dalam analisis algoritma, beberapa kategori pertumbuhan
yang umum dijumpai adalah konstan O(1), logaritmik
O(logn), linear O(n), linearitmik O(n logn), kuadratik
O(n2), polinomial, eksponensial, dan faktorial. Algoritma
dengan pertumbuhan eksponensial atau faktorial biasanya
menjadi sulit digunakan untuk masukan besar karena jumlah
langkah meningkat sangat cepat.

Kompleksitas juga dapat dianalisis berdasarkan skenario
kasus terbaik, kasus rata-rata, dan kasus terburuk. Kasus
terbaik menunjukkan kondisi ketika algoritma bekerja pal-
ing cepat, kasus terburuk menunjukkan kondisi paling tidak
menguntungkan, sedangkan kasus rata-rata memperkirakan
performa algoritma pada masukan yang dianggap umum. Pada
banyak pembahasan algoritma, kasus terburuk sering digu-
nakan karena memberikan jaminan batas maksimum jumlah
operasi yang mungkin dilakukan.
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III. DEFINISI PERMASALAHAN

A. Ruang Lingkup Masalah

Dalam bidang cheminformatics, salah satu kebutuhan yang
sering muncul adalah pencarian molekul berdasarkan pola
struktur tertentu. Pola tersebut dapat berupa gugus fungsi,
hubungan antaratom, susunan ikatan, atau cabang struktur
tertentu yang menjadi ciri dari suatu kelompok senyawa.
Permasalahan ini berbeda dari pencarian berdasarkan nama
atau rumus molekul karena struktur kimia dipengaruhi oleh
cara atom-atom saling terhubung.

Pada makalah ini, setiap molekul dimodelkan sebagai graf
berlabel. Atom direpresentasikan sebagai simpul, sedangkan
ikatan kimia direpresentasikan sebagai sisi. Label pada simpul
menunjukkan jenis atom, seperti C, O, N, Cu, Co, atau
Fe. Label pada sisi menunjukkan jenis ikatan, seperti ikatan
tunggal, rangkap dua, rangkap tiga, aromatik, atau koordinasi.

Secara formal, diberikan sebuah basis data molekul:

D = {M1,M2, . . . ,Mm} (1)

dengan setiap molekul Mi direpresentasikan sebagai graf
berlabel:

Mi = (Vi, Ei, L
V
i , L

E
i ) (2)

di mana Vi adalah himpunan atom, Ei adalah himpunan
ikatan, LV

i adalah fungsi label simpul, dan LE
i adalah fungsi

label sisi. Selain itu, diberikan sebuah pattern substruktur:

P = (VP , EP , L
V
P , L

E
P ) (3)

Pattern P merepresentasikan struktur kecil yang ingin dicari
pada setiap molekul target di dalam basis data. Pattern dapat
berbentuk linear, bercabang, atau memiliki cabang bertingkat.
Contohnya, C=O menyatakan ikatan rangkap dua antara kar-
bon dan oksigen, C(=O)-O menyatakan struktur bercabang,
sedangkan C{C-C-C,C-C,C} menyatakan atom pusat yang
memiliki tiga cabang dengan panjang berbeda. Tujuan dari
permasalahan ini adalah menentukan semua molekul Mi yang
mengandung pattern P sebagai bagian dari strukturnya.

Untuk suatu molekul target Mi, pencocokan dianggap
berhasil apabila terdapat fungsi pemetaan:

f : VP → Vi (4)

yang memenuhi syarat-syarat berikut:
• Setiap simpul pada pattern dipetakan ke simpul target

yang berbeda.
• Label setiap simpul pattern sama dengan label simpul

target hasil pemetaan.
• Untuk setiap sisi (u, v) ∈ EP , terdapat sisi

(f(u), f(v)) ∈ Ei.
• Label sisi pada pattern sama dengan label sisi pada graf

target hasil pemetaan.
• Jika pattern menyatakan jumlah hidrogen implisit atau

oxidation state tertentu, nilai tersebut harus dapat
dipenuhi oleh atom target.

Jika seluruh syarat tersebut terpenuhi, maka molekul Mi

dinyatakan mengandung substruktur P . Masukan persoalan
terdiri atas basis data molekul dalam format JSON, pattern
substruktur yang ditulis pengguna, dan mode pencarian yang
dipilih. Keluaran dari permasalahan ini adalah daftar molekul
yang cocok beserta mapping atom pattern ke atom target.
Mapping tersebut menunjukkan bagian spesifik dari molekul
target yang memenuhi pola struktur yang dicari.

Ruang lingkup persoalan dibatasi pada representasi graf
molekul sederhana. Program belum ditujukan sebagai parser
kimia lengkap seperti SMILES atau SMARTS. Ikatan yang
dicocokkan adalah jenis ikatan yang eksplisit berada pada
data dan pattern, yaitu ikatan tunggal, rangkap dua, rangkap
tiga, aromatik, dan koordinasi. Aspek seperti stereochemistry,
ring closure dengan notasi khusus, resonansi, formal charge
otomatis, dan validasi kimia penuh berada di luar cakupan
implementasi.

IV. SOLUSI

A. Representasi Graf Molekul

Untuk menyelesaikan permasalahan tersebut, langkah per-
tama adalah mengubah data molekul dan pattern menjadi
representasi graf berlabel. Representasi ini dipilih karena
hubungan atom dan ikatan pada molekul dapat dinyatakan
secara langsung sebagai simpul dan sisi. Dengan demikian,
persoalan pencarian substruktur dapat diproses sebagai per-
soalan pencocokan graf.

Data molekul dibaca dari file JSON. Setiap atom memiliki
id, elemen atom, oxidation state opsional, dan jumlah hidrogen
implisit. Setiap ikatan memiliki pasangan atom asal-tujuan dan
jenis ikatan. Setelah seluruh data dibaca, program membentuk
struktur graf yang menyimpan daftar atom, daftar ikatan, serta
adjacency map untuk mempercepat pemeriksaan apakah dua
atom terhubung dan jenis ikatan apa yang menghubungkannya.

B. Pembentukan Graf Pattern

Pattern substruktur diberikan oleh pengguna dalam notasi
sederhana agar pengguna tidak perlu menuliskan graf secara
eksplisit. Notasi seperti C-O, C=O, dan C#N menyatakan
hubungan linear antaratom. Notasi C(=O)-O menyatakan
cabang dengan tanda kurung biasa. Notasi C{C,C,C} meny-
atakan cabang ringkas dari satu atom pusat. Notasi ringkas
tersebut juga mendukung rantai dan cabang bertingkat, misal-
nya C{C-C-C,C-C,C} dan C{C{O,N},C-C}.

Parser membaca pattern dari kiri ke kanan dan memban-
gun graf pattern secara bertahap. Ketika parser menemukan
simbol atom, parser membentuk simpul baru. Ketika parser
menemukan simbol ikatan, parser menyimpan jenis ikatan
yang akan digunakan untuk menghubungkan simpul berikut-
nya. Ketika parser membaca cabang, parser mempertahankan
atom pusat sehingga setiap cabang dapat dibangun dari atom
tersebut tanpa mengubah posisi utama pembacaan pattern.
Pada notasi kurung kurawal, setiap item yang dipisahkan koma
diproses sebagai satu cabang tersendiri. Karena proses parsing
dilakukan secara rekursif, cabang dapat memiliki cabang lain
di dalamnya.
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C. Pencarian dengan Backtracking

Setelah graf target dan graf pattern terbentuk, program
melakukan pencarian mapping menggunakan backtracking.
Perancangan backtracking untuk persoalan ini dapat dijelaskan
melalui tiga komponen utama, yaitu solusi persoalan, fungsi
pembangkit, dan fungsi pembatas.

1) Solusi Persoalan: Solusi persoalan dinyatakan sebagai
vektor mapping:

X = [x1, x2, . . . , xp] (5)

dengan p adalah jumlah atom pada graf pattern. Elemen xk

menyatakan atom target yang dipasangkan dengan atom pat-
tern ke-k. Dengan demikian, solusi lengkap terbentuk apabila
seluruh atom pattern sudah memiliki pasangan atom target.

Solusi parsial pada level ke-k berbentuk:

X[1..k] = [x1, x2, . . . , xk] (6)

yang berarti k atom pertama pada pattern telah dipetakan ke
atom target tertentu. Jika solusi parsial tersebut dapat diperluas
sampai level p dan seluruh syarat pencocokan terpenuhi,
maka graf pattern ditemukan sebagai bagian dari graf target.
Mapping yang terbentuk kemudian disimpan sebagai salah
satu solusi.

2) Fungsi Pembangkit: Fungsi pembangkit bertugas meng-
hasilkan kandidat nilai untuk xk pada level ke-k. Pada per-
soalan ini, kandidat yang dibangkitkan adalah atom-atom tar-
get yang belum digunakan pada mapping sebelumnya. Dengan
kata lain, untuk setiap atom pattern yang sedang diproses, al-
goritma mencoba memasangkannya dengan setiap atom target
yang masih tersedia.

Secara konseptual, fungsi pembangkit dapat dituliskan se-
bagai:

GENERATE_CANDIDATES(k):
candidates = {}
for each target atom t:

if t belum digunakan:
masukkan t ke candidates

return candidates

Fungsi pembangkit ini membentuk cabang-cabang pada
pohon ruang status. Setiap kandidat atom target menghasilkan
satu kemungkinan perluasan solusi parsial. Apabila kandidat
tersebut lolos fungsi pembatas, algoritma melanjutkan pen-
carian ke level berikutnya. Jika tidak, cabang tersebut tidak
dikembangkan lebih lanjut. Bentuk pattern yang bercabang,
termasuk cabang bertingkat, tidak mengubah bentuk solusi
backtracking karena setiap atom pattern tetap diproses sebagai
simpul pada graf. Perbedaannya terletak pada jumlah relasi sisi
yang harus diperiksa oleh fungsi pembatas.

3) Fungsi Pembatas: Fungsi pembatas atau bounding
function digunakan untuk menentukan apakah solusi parsial
masih berpeluang menghasilkan solusi lengkap. Fungsi ini
memeriksa kandidat atom target sebelum algoritma melan-
jutkan pencarian ke level berikutnya. Jika kandidat tidak
memenuhi batasan, kandidat tersebut langsung ditolak.

Pada persoalan pencarian substruktur molekul, fungsi pem-
batas memeriksa beberapa kondisi berikut.

• Atom target belum digunakan oleh atom pattern lain.
• Label atom pattern sama dengan label atom target.
• Jika oxidation state diperhitungkan, nilainya harus sesuai.
• Jumlah hidrogen implisit pada atom target harus men-

cukupi kebutuhan atom pattern.
• Degree atom target tidak boleh lebih kecil daripada

degree atom pattern.
• Untuk setiap atom pattern yang sudah dipetakan sebelum-

nya, ikatan yang ada pada pattern harus juga ada pada
graf target.

• Jenis ikatan pada pattern harus sama dengan jenis ikatan
pada graf target.

Secara konseptual, fungsi pembatas dapat dituliskan seba-
gai:

BOUND(k, candidate):
if candidate sudah digunakan:

return false
if label atom tidak sesuai:

return false
if oxidation state tidak sesuai:

return false
if implicit hydrogen tidak mencukupi:

return false
if degree target tidak mencukupi:

return false
for setiap atom pattern yang sudah dipetakan:

if ikatan pattern tidak cocok di target:
return false

return true

Jika fungsi pembatas mengembalikan false, simpul pada
pohon ruang status dianggap sebagai simpul mati dan algo-
ritma melakukan backtrack. Jika fungsi pembatas mengem-
balikan true, solusi parsial masih dianggap menjanjikan
sehingga pencarian dapat dilanjutkan ke level berikutnya.

D. Optimisasi dengan Pruning

Pure backtracking dapat menghasilkan ruang pencarian
yang besar karena algoritma mencoba banyak kemungkinan
mapping. Untuk mengurangi jumlah cabang yang dieksplorasi,
digunakan pruning sederhana. Pruning dilakukan saat map-
ping parsial sedang dibangun, sehingga kandidat yang tidak
mungkin menghasilkan solusi dapat ditolak lebih awal.

Aturan pruning yang digunakan meliputi kesesuaian label
atom, status penggunaan atom target, kecukupan degree atom
target, kecocokan jumlah hidrogen implisit, kesesuaian oxida-
tion state, serta kesesuaian ikatan dengan atom pattern lain
yang sudah dipetakan. Jika salah satu aturan tersebut tidak
terpenuhi, algoritma tidak melanjutkan pencarian pada cabang
tersebut.

Pruning tidak mengubah jawaban yang dihasilkan karena
kandidat hanya ditolak apabila sudah pasti melanggar syarat
pencocokan. Misalnya, atom target dengan label berbeda tidak
mungkin menjadi pasangan atom pattern, atom target dengan
degree lebih kecil tidak mungkin memenuhi semua sisi pada
pattern, dan ikatan yang tidak sesuai dengan mapping parsial
tidak mungkin menjadi bagian dari solusi lengkap.
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V. METODOLOGI

A. Representasi Data Molekul

Setiap molekul direpresentasikan sebagai graf berlabel. Data
atom menyimpan id atom, elemen atom, oxidation state op-
sional, dan jumlah hidrogen implisit. Data ikatan menyimpan
atom asal, atom tujuan, dan jenis ikatan. Untuk mempercepat
pengecekan keterhubungan atom, graf juga menyimpan adja-
cency map yang memetakan pasangan atom ke jenis ikatan.

Database molekul dibaca dari file JSON. Setelah atom dan
ikatan dimuat, program membentuk graf untuk setiap molekul.
Graf tersebut kemudian digunakan sebagai graf target dalam
proses pencarian.

B. Input Pattern dan Parsing

Pengguna memasukkan pattern substruktur menggunakan
notasi sederhana. Pattern linear dapat ditulis sebagai C-O,
C=O, atau C#N. Pattern dengan cabang dapat ditulis meng-
gunakan tanda kurung, seperti C(=O)-O, atau menggunakan
notasi ringkas, seperti C{C,C,C}, C{C-C-C,C-C,C}, dan
C{C{O,N},C-C}.

Parsing dilakukan dengan membaca pattern dari kiri ke
kanan. Simbol atom menghasilkan simpul baru, simbol ikatan
menentukan jenis sisi yang akan dibuat, dan simbol cabang
mengalihkan proses pembacaan ke konteks atom pusat. Pada
cabang ringkas, koma memisahkan satu cabang dengan cabang
lainnya. Karena parser menggunakan pemrosesan rekursif,
cabang yang sedang dibaca dapat berisi cabang lagi.

C. Mode Pencarian dan Keluaran Program

Setelah database dan pattern berhasil dibentuk menjadi graf,
program menangani proses pencarian berdasarkan mode yang
dipilih pengguna. Mode pertama adalah pure backtracking.
Pada mode ini, program menjalankan pencarian tanpa prun-
ing awal, kemudian menampilkan molekul yang mengandung
pattern beserta mapping atom yang ditemukan.

Mode kedua adalah backtracking dengan pruning. Pada
mode ini, program menggunakan aturan pembatas saat pencar-
ian berlangsung sehingga kandidat yang tidak mungkin men-
jadi solusi dapat ditolak lebih awal. Hasil yang ditampilkan
tetap berupa daftar molekul yang cocok dan mapping atom,
tetapi dilengkapi statistik pruning yang menunjukkan jumlah
kandidat yang dipangkas berdasarkan label, degree, dan ikatan.

Mode ketiga adalah mode komparasi. Pada mode ini, pro-
gram menjalankan pencarian dengan pure backtracking dan
backtracking dengan pruning pada molekul yang sama. Hasil
kedua mode dibandingkan melalui statistik pencarian, yaitu
jumlah recursive calls, candidates checked, jumlah pruning,
dan runtime. Mode ini digunakan untuk memperlihatkan
perbedaan eksplorasi antara pencarian tanpa pruning dan pen-
carian dengan pruning.

Untuk setiap mode, keluaran utama program adalah nama
molekul yang cocok, jumlah mapping yang ditemukan, dan
pasangan atom pattern ke atom target. Informasi mapping me-
nunjukkan bagian spesifik dari molekul target yang memenuhi
pattern substruktur yang dimasukkan pengguna.

VI. IMPLEMENTASI

A. Modul Program

Program diimplementasikan menggunakan C++ dengan be-
berapa modul utama. Modul Atom menyimpan informasi
atom, sedangkan modul Bond menyimpan informasi ikatan.
Modul MoleculeGraph merepresentasikan molekul atau
pattern sebagai graf dan menyediakan operasi seperti menam-
bah atom, menambah ikatan, mengecek keberadaan ikatan,
mengambil jenis ikatan, dan menghitung degree atom.

Modul MoleculeDatabase bertugas membaca database
molekul dari file JSON. Modul PatternParser men-
gubah input pattern dari pengguna menjadi graf pattern.
Modul ini mendukung pattern linear, cabang biasa, ca-
bang ringkas, dan cabang bertingkat melalui parsing rekur-
sif. Modul SubstructureMatcher menjalankan algoritma
backtracking dan pruning. Modul UIManager menangani
interaksi pengguna melalui command line interface.

B. Implementasi Struktur Pencarian

Pencarian substruktur dilakukan pada modul
SubstructureMatcher. Modul ini menyimpan dua
struktur utama, yaitu mapping dan usedTarget. Struktur
mapping menyimpan pasangan atom pattern ke atom target,
sedangkan usedTarget menandai atom target yang sudah
digunakan agar satu atom target tidak dipakai oleh lebih dari
satu atom pattern.

std::vector<int> mapping;
std::vector<bool> usedTarget;

// mapping[patternIndex] = targetIndex
// usedTarget[targetIndex] = true jika sudah dipakai

Sebelum pencarian dimulai, seluruh elemen mapping diisi
dengan nilai -1, sedangkan seluruh elemen usedTarget
diisi false. Jika jumlah atom pattern lebih besar daripada
jumlah atom target, pencarian tidak dijalankan karena mapping
injektif tidak mungkin terbentuk.

C. Implementasi Backtracking

Fungsi utama pencarian adalah backtrack. Parameter
depth menyatakan level pencarian, yaitu indeks atom pattern
yang sedang dipetakan. Pada setiap level, program mencoba
semua atom target yang belum digunakan. Jika kandidat dapat
digunakan, mapping diperluas dan fungsi dipanggil kembali
untuk level berikutnya.

void SubstructureMatcher::backtrack(int depth) {
result.recursiveCalls++;

if (depth == pattern.atomCount()) {
if (usePruning || isFullMappingValid()) {

// oneMapping berisi salinan mapping
saat ini

result.mappings.push_back(oneMapping);
result.found = true;

}
return;

}

int patternIndex = depth;
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for (int targetIndex = 0;
targetIndex < target.atomCount();
targetIndex++) {

result.candidatesChecked++;
if (usedTarget[targetIndex]) continue;

if (usePruning &&
!isPartialMappingValid(patternIndex,

targetIndex)) {
continue;

}

mapping[patternIndex] = targetIndex;
usedTarget[targetIndex] = true;

backtrack(depth + 1);

usedTarget[targetIndex] = false;
mapping[patternIndex] = -1;

}
}

Pada mode pure backtracking, pemeriksaan struktur lengkap
dilakukan ketika seluruh atom pattern sudah dipetakan melalui
fungsi isFullMappingValid. Pada mode pruning, kan-
didat diperiksa lebih awal sebelum pencarian dilanjutkan ke
level berikutnya. Dengan demikian, perbedaan utama kedua
mode berada pada pemanggilan fungsi pembatas saat mapping
parsial sedang dibangun.

D. Implementasi Pruning

Pruning diimplementasikan pada fungsi
isPartialMappingValid. Fungsi ini memeriksa apakah
pasangan atom pattern dan atom target masih mungkin
menjadi bagian dari solusi. Pemeriksaan awal dilakukan
terhadap label atom, jumlah hidrogen implisit, oxidation state,
dan degree atom. Setelah itu, fungsi memeriksa ikatan antara
atom pattern yang sedang dipetakan dengan atom pattern lain
yang sudah dipetakan sebelumnya.

bool isPartialMappingValid(int patternIndex,
int targetIndex) {

const Atom& patternAtom =
pattern.getAtomByIndex(patternIndex);

const Atom& targetAtom =
target.getAtomByIndex(targetIndex);

if (!atomMatches(patternAtom, targetAtom)) {
result.prunedByLabel++;
return false;

}

if (target.degree(targetAtom.getId()) <
pattern.degree(patternAtom.getId())) {
result.prunedByDegree++;
return false;

}

for (const Bond& bond : pattern.getBonds()) {
// Pemeriksaan bond parsial dipadatkan
if bond tidak terhubung ke patternAtom:

continue;
if atom pattern lain belum dipetakan:

continue;
if ikatan target tidak ada atau tipenya

berbeda:
result.prunedByBond++;
return false;

}

return true;
}

Fungsi atomMatches memastikan bahwa elemen atom
sama, jumlah hidrogen implisit pada target mencukupi kebu-
tuhan pattern, dan oxidation state sesuai jika pattern meny-
atakannya. Pemeriksaan degree digunakan sebagai batas min-
imum jumlah tetangga yang harus dimiliki atom target. Pe-
meriksaan ikatan parsial memastikan bahwa setiap hubungan
yang sudah dapat divalidasi pada solusi parsial tetap konsisten
dengan graf target.

E. Implementasi Parser Cabang Bertingkat

Parser pattern menggunakan fungsi rekursif
parsePatternIntoGraph. Fungsi ini menerima posisi
awal pembacaan, graf pattern yang sedang dibangun, atom
pusat saat ini, dan penanda apakah parsing harus berhenti
ketika menemukan koma. Parameter tersebut memungkinkan
parser membaca cabang di dalam kurung biasa maupun
kurung kurawal.

parsePatternIntoGraph(text, start, end, graph,
nextAtomId, currentAtomId,
stopAtComma)

Ketika parser menemukan simbol {, parser membaca setiap
item yang dipisahkan koma sebagai cabang dari atom pusat.
Setiap item diproses dengan pemanggilan rekursif terhadap
fungsi yang sama. Karena itu, item di dalam kurung kurawal
dapat berupa atom tunggal, rantai atom, atau cabang lain.

if karakter == ’{’:
pos = posisi setelah ’{’
while belum menemukan ’}’:

branchEnd = parsePatternIntoGraph(
text, pos, end, graph,
nextAtomId, currentAtomId, true)

lanjutkan ke cabang berikutnya

Pendekatan ini membuat pattern seperti
C{C-C-C,C-C,C} dapat dibentuk sebagai tiga cabang
dari atom pusat, sedangkan C{C{O,N},C-C} dapat
dibentuk sebagai cabang yang memiliki percabangan lanjutan.

F. Format Database JSON

Database molekul disimpan sebagai array JSON. Setiap
molekul memiliki nama, formula, daftar atom, dan daftar
ikatan. Contoh format molekul adalah sebagai berikut.

{
"name": "Acetic Acid",
"formula": "C2H4O2",
"atoms": [
{ "id": 0, "element": "C" },
{ "id": 1, "element": "C" },
{ "id": 2, "element": "O" },
{ "id": 3, "element": "O" }

],
"bonds": [
{ "from": 0, "to": 1, "type": "single" },
{ "from": 1, "to": 2, "type": "double" },
{ "from": 1, "to": 3, "type": "single" }

]
}
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Untuk atom logam atau atom dengan bilangan oksidasi ter-
tentu, atribut oxidation_state dapat ditambahkan pada
data atom. Untuk atom yang perlu menyatakan hidrogen
implisit, atribut implicit_h dapat digunakan.

G. Format Pattern

Program mendukung beberapa simbol ikatan, yaitu - untuk
ikatan tunggal, = untuk ikatan rangkap dua, # untuk ikatan
rangkap tiga, : untuk ikatan aromatik, dan ~ untuk ikatan
koordinasi.

Contoh pattern yang didukung adalah sebagai berikut.

C-O
C=O
C(=O)-O
C{=O,-O}
C#N
Cu~N
CH3-OH
C{C,C,C}
C{C-C-C,C-C,C}
C{C{O,N},C-C}

Pattern C{C,C,C} merupakan notasi ringkas untuk
menggambarkan satu atom karbon pusat yang terhubung ke
tiga atom karbon lain. Pattern C{C-C-C,C-C,C} meny-
atakan tiga cabang dengan panjang berbeda dari atom pusat,
sedangkan C{C{O,N},C-C} menyatakan cabang yang masih
memiliki percabangan di level berikutnya.

VII. PENGUJIAN DAN ANALISIS

A. Analisis Kompleksitas

Untuk satu molekul target dengan n atom dan pat-
tern dengan p atom, algoritma pure backtracking mencoba
memasangkan setiap atom pattern ke atom target yang
berbeda. Jumlah kemungkinan mapping injektif secara teoritis
adalah n × (n − 1) × · · · × (n − p + 1). Nilai tersebut dapat
dibatasi secara kasar dengan O(np).

Pada setiap mapping lengkap, program perlu memvalidasi
kesesuaian ikatan pada graf pattern. Jika jumlah ikatan pada
pattern adalah ep, maka kompleksitas pure backtracking untuk
satu molekul dapat ditulis sebagai:

O(np · ep) (7)

Jika database berisi m molekul dan ukuran molekul diang-
gap memiliki batas atas n, kompleksitas total pencarian secara
kasar adalah:

O(m · np · ep) (8)

Ruang memori utama yang digunakan selama pencarian
adalah vektor mapping, vektor penanda atom target yang
sudah digunakan, dan stack rekursi. Karena kedalaman rekursi
maksimum sama dengan jumlah atom pattern, kebutuhan
memori tambahan utama adalah O(p + n) untuk satu proses
pencocokan.

Pattern bercabang atau bercabang bertingkat dapat menam-
bah jumlah sisi yang harus divalidasi pada graf pattern. Na-
mun, bentuk cabang tersebut tetap direpresentasikan sebagai

graf dengan p simpul dan ep sisi, sehingga analisis komplek-
sitas tetap bergantung pada jumlah atom pattern, jumlah atom
target, dan jumlah ikatan pattern.

Dampak pruning terlihat pada jumlah cabang yang benar-
benar dieksplorasi. Pruning tidak mengubah kompleksitas
terburuk secara teoritis karena masih terdapat kemungkinan
kasus ketika banyak kandidat perlu diperiksa. Namun, pada
kasus praktis, pruning dapat menolak kandidat sejak mapping
parsial, misalnya ketika label atom tidak cocok, degree target
tidak mencukupi, atau ikatan parsial tidak sesuai. Akibatnya,
jumlah recursive calls dan runtime dapat menjadi jauh lebih
kecil dibandingkan pure backtracking.

B. Analisis Hasil

Pengujian dilakukan dengan menjalankan program pada
mode komparasi. Pada mode ini, program menjalankan pure
backtracking dan backtracking dengan pruning terhadap pat-
tern dan database yang sama. Pattern yang digunakan adalah
C{=O,-O}, yaitu pattern bercabang dengan satu atom karbon
pusat yang terhubung ke atom oksigen melalui ikatan rangkap
dua dan ke atom oksigen lain melalui ikatan tunggal. Pattern
ini dipilih karena muncul pada ketiga file JSON yang tersedia
dan cukup menunjukkan kebutuhan validasi cabang. Runtime
yang ditampilkan merupakan total waktu pencarian untuk
seluruh molekul pada file JSON terkait, bukan waktu untuk
satu molekul.

1) Pada file data/molecules.json, program menguji
28 molekul dan menemukan 5 molekul yang men-
gandung pattern. Pure backtracking menghasilkan 4545
recursive calls dengan runtime 2.2331 ms, sedangkan
pruning menghasilkan 83 recursive calls dengan runtime
0.3372 ms. Pada pengujian ini, pruning berjalan sekitar
6.622479 kali lebih cepat.

2) Pada file data/molecules_121.json, program
menguji 121 molekul dan menemukan 22 molekul yang
mengandung pattern. Pure backtracking menghasilkan
17052 recursive calls dengan runtime 8.4827 ms, sedan-
gkan pruning menghasilkan 451 recursive calls dengan
runtime 1.7563 ms. Pada pengujian ini, pruning berjalan
sekitar 4.829870 kali lebih cepat.

3) Pada file data/molecules_1000.json, program
menguji 1000 molekul dan menemukan 134 molekul
yang mengandung pattern. Pure backtracking meng-
hasilkan 27496814 recursive calls dengan runtime
11918.5135 ms, sedangkan pruning menghasilkan 8152
recursive calls dengan runtime 97.2130 ms. Pada pengu-
jian ini, pruning berjalan sekitar 122.602054 kali lebih
cepat.

Hasil pengujian menunjukkan bahwa representasi graf
memungkinkan program mencocokkan struktur molekul
berdasarkan atom dan ikatan. Pattern bercabang seperti
C{=O,-O} menunjukkan bahwa satu atom pusat dapat memi-
liki lebih dari satu hubungan yang harus dipenuhi. Pada dataset
kecil, perbedaan runtime sudah terlihat, tetapi dampaknya
menjadi jauh lebih besar pada dataset 1000 molekul karena
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pure backtracking harus mengeksplorasi jauh lebih banyak
kemungkinan mapping.

Mode pruning membantu mempercepat pencarian dengan
menolak kandidat yang tidak mungkin valid sejak tahap awal.
Misalnya, atom target dengan label berbeda dari atom pattern
tidak perlu diperiksa lebih lanjut. Demikian pula, atom target
yang tidak memiliki degree cukup atau tidak memiliki ikatan
yang sesuai dengan mapping parsial dapat langsung dipangkas.
Hal ini menjelaskan penurunan recursive calls yang besar pada
ketiga pengujian.

VIII. KESIMPULAN

Pencarian substruktur molekul menunjukkan bahwa repre-
sentasi graf dapat menjadi cara yang alami untuk memodelkan
struktur kimia. Atom sebagai simpul dan ikatan sebagai sisi
memungkinkan pencarian dilakukan berdasarkan hubungan
struktural, bukan hanya berdasarkan rumus molekul atau ke-
munculan teks. Dengan sudut pandang ini, pencarian sub-
struktur dapat dipahami sebagai persoalan pencocokan subgraf
berlabel.

Backtracking sesuai untuk persoalan ini karena pencar-
ian mapping atom dibangun secara bertahap. Setiap tahap
merepresentasikan pemilihan pasangan antara atom pattern
dan atom target. Namun, sifat eksploratif backtracking juga
menunjukkan bahwa ruang pencarian dapat tumbuh sangat
besar ketika ukuran molekul target atau jumlah atom pattern
meningkat.

Pruning menjadi bagian penting karena dapat membatasi
eksplorasi tanpa mengubah makna solusi. Pemeriksaan label
atom, degree, hidrogen implisit, oxidation state, dan ikatan par-
sial memungkinkan kandidat yang tidak mungkin valid ditolak
sejak awal. Hasil pengujian menunjukkan bahwa perbedaan
jumlah recursive calls menjadi semakin besar pada dataset
yang lebih besar, sehingga manfaat pruning lebih terasa pada
kasus praktis..

IX. LAMPIRAN

Kode sumber program dan dokumen makalah tersedia pada
repositori GitHub berikut.
https://github.com/Alpaomega1136/
Makalah-Strategi-Algoritma-2026
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Penulis mengucapkan syukur kepada Tuhan Yang Maha Esa
atas kekuatan, ketekunan, dan kesempatan yang diberikan se-
hingga makalah ini dapat diselesaikan. Penulis juga menyam-
paikan terima kasih kepada Ir. Rinaldi Munir, M.T., selaku
dosen mata kuliah IF2211 Strategi Algoritma, atas materi,
arahan, dan bimbingan yang diberikan selama proses pembe-
lajaran. Penulis juga berterima kasih kepada semua pihak yang
telah memberikan dukungan dan bantuan selama penyusunan
makalah ini.
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