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ABSTRAK

Paparan sinar UV dapat menyebabkan kerusakan kulit, sehingga pengembangan senyawa anti-UV menjadi
penting. Kuersetin dan turunannya merupakan kandidat potensial karena aktivitas fotoprotektifnya. Penelitian
ini memodifikasi struktur kuersetin melalui substitusi gugus hidroksil dengan gugus metoksi untuk
meningkatkan sifat penyerapan UV. Penelitian ini mengkaji tiga turunan kuersetin tersubstitusi metoksi ganda
pada C8 dan C14 yang divariasi dengan menambahkan substitusi metoksi tunggal pada posisi C1 (DMQ2m),
C6 (DMQ3m), dan C15 (DMQ4m) menggunakan metode Density Functional Theory (DFT) dan Time-
Dependent DFT (TD-DFT) dengan basis set B3LYP/def2-SVP. Parameter yang dianalisis meliputi geometri
molekul, momen dipol, energi celah HOMO-LUMO, dan spektrum UV-Vis. Hasil menunjukkan bahwa substitusi
metoksi meningkatkan momen dipol seluruh turunan dibandingkan nDMQ (4,208 D). DMQ2m memiliki energi
celah paling rendah (3,747 €V) dan puncak absorpsi paling panjang (343 nm), diikuti DMQ3m (4,063 eV; 321
nm) dan DMQ4m (4,074 eV; 318 nm). Hasil penelitian menunjukkan bahwa turunan kuersetin termodifikasi
dengan substitusi metoksi pada posisi C3, C5, C7, dan C4' (DMQ2m) memiliki potensinya sebagai senyawa
anti-UV.

Kata Kunci: Anti-UV, Density Functional Theory, Kuersetin

liposom yang dapat berubah bentuk [11]. Temuan
ini menunjukkan potensi besar turunan kuersetin
dalam pengembangan tabir surya berbasis
nanoteknologi. Lebih lanjut, penelitian terdahulu
[12] berhasil menghitung secara komputasi
bahwa kuersetin dengan dua substitusi metoksi
sebagai pengganti gugus hidroksil, yang
ditunjukkan pada Gambar 1, menunjukkan
absorbansi tinggi di daerah UV-A.

PENDAHULUAN

Radiasi sinar ultraviolet (UV) dari matahari
merupakan salah satu faktor utama penyebab
kerusakan kulit, mulai dari penuaan dini hingga
risiko kanker [1], [2], [3], [4]. Radiasi UV terbagi
menjadi tiga kategori berdasarkan panjang
gelombangnya, yaitu UV-C (100-280 nm), UV-B
(280-315 nm), dan UV-A (315400 nm) [5], [6].
Sebagian besar UV-C diserap oleh lapisan ozon
[7], [8]. Sedangkan UV-A dan UV-B dapat
mencapai permukaan bumi. Paparan ekstrim
pada sinar ini dapat menimbulkan efek kerusakan
pada kulit [9]. Oleh karena itu, perlindungan
terhadap radiasi UV menjadi penting. Flavonoid,
khususnya kuersetin, telah menarik perhatian
karena kemampuannya menyerap radiasi UV
sekaligus berperan sebagai antioksidan yang
menetralkan radikal bebas hasil paparan UV [10]. o} OH

Gambar 1. Turunan kuersetin dengan dua gugus

Kuersetin dan turunannya telah banyak dikaji metoksi ("NDMQ)

dalam berbagai penelitian terkait fotoproteksi.
Penelitian sebelumnya melaporkan bahwa
turunan kuersetin dapat melindungi kulit dari
kerusakan akibat radiasi UV ketika diformulasi

Temuan tersebut menginspirasi penelitian lebih
lanjut untuk mempelajari efek metilasi gugus
hidroksil lainnya pada senyawa turunan kuersetin

dalam sistem penghantaran modern seperti
gliserosom, pembawa lipid terstruktur nano, atau

yang sama. Namun, efek substitusi tambahan
metoksi pada atom C1, C6, dan C15 pada nDMQ
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terhadap sifat serapan sinar UV belum dikaji
dengan metode komputasi sehingga konfigurasi
substitusi metoksi yang optimal masih belum
diketahui. Berdasarkan latar belakang tersebut,
penelitian ini bertujuan untuk mengidentifikasi
konfigurasi metoksi yang optimal guna
meningkatkan proteksi UV pada senyawa turunan
kuersetin. Penelitian ini berkontribusi dalam
memetakan posisi substitusi gugus metoksi pada
turunan kuersetin melalui pendekatan TD-DFT
yang belum pernah dilaporkan sebelumnya. Pada
penelitian ini, dibahas tiga senyawa turunan
kuersetin yang masing-masing dimodifikasi
gugus hidroksilnya dengan gugus metoksi.
Gugus —CH3z menggantikan —OH di C1 (DMQ2m),
di C6 (DMQ3m), dan di C15 (DMQ4m).

BAHAN DAN METODE

Bahan

Studi komputasi dilakukan dengan menggunakan
laptop dengan prosesor AMD Ryzen 5 5600H
(~3.3 GHz) dan kapasitas RAM 16 GB. Perangkat
lunak yang digunakan yaitu Avogadro pemodelan
molekul 3D dan visualisasi molekul teroptimasi
[13], IboView untuk visualisasi HOMO dan LUMO
[14], Microsoft Excel untuk plotting absorbansi,
dan Orca (v6.0.1) [15] untuk optimasi geometri
dan perhitungan energi dan frekuensi vibrasional.

Metode

Proses komputasi diawali dengan pembangunan
struktur 3D menggunakan Avogadro. Selanjutnya,
file input untuk program Orca disiapkan melalui
aplikasi yang sama dengan menggunakan simple
input. ! B3LYP opt freq largeprint def2-
SVP RIJCOSX. Input tersebut menginstruksikan
Orca untuk melakukan optimasi geometri dan
perhitungan energi menggunakan teori B3LYP
dengan basis set def2-SVP, serta aproksimasi
RIJCOSX untuk mempercepat komputasi [16],
[17]. Metode dan basis set ini dipilih karena dapat
memberikan hasil yang seimbang antara akurasi
dan efisiensi komputasi untuk molekul organik
sederhana [18], [19]. File input kemudian
dieksekusi melalui command prompt (cmd)
dengan sintaks orca namafile.inp >
namafile.out.

Setelah proses optimasi selesai, file output (.out)
dibuka kembali di Avogadro untuk visualisasi

struktur teroptimasi. Data geometri molekuler,
termasuk momen dipol, panjang ikatan, sudut
ikatan, dan sudut torsional, dapat diperoleh
melalui menu View > Properties.

Untuk analisis orbital molekul, energi HOMO dan
LUMO di didapat dengan menjalankan perintah
orca 2mkl namafile -molden pada cmd.
File hasil konversi (.molden.input) kemudian
dibuka menggunakan IboView. Seluruh orbital
molekul beserta nilai energinya dapat ditampilkan
dengan menekan tombol Data Sets. Visualisasi
orbital dilakukan dengan mengklik dua kali pada
orbital yang diinginkan.

Selanjutnya, simulasi spektrum UV-Vis dilakukan
dengan memanfaatkan struktur teroptimasi dalam
format .xyz. File input Orca disiapkan dengan
simple input dan block input:

! B3LYP
stddft
nroots 50
maxdim 5
end

Perhitungan Time-Dependent Density Functional
Theory (TDDFT) dijalankan menggunakan
perintah orca namafile tddft.inp >
namafile tddft.out. Data absorbansi
kemudian diekstrak dengan menjalankan:
orca mapspc namafile tddft.out ABS
dan diplot menggunakan Microsoft Excel untuk
visualisasi spektrum.

HASIL DAN PEMBAHASAN

Optimasi Geometri

Optimasi geometri molekul dilakukan
menggunakan bantuan ORCA untuk memperoleh
struktur tiga dimensi yang paling stabil. Tahap ini
bertujuan untuk menemukan konfigurasi atom
dengan energi potensial minimum pada
permukaan energi potensial. Struktur teroptimasi
ini merepresentasikan keadaan dasar molekul
yang mendekati kondisi eksperimental [20], [21].
Struktur nDMQ beserta labelnya disajikan pada 2
dan struktur turunannya pada
3.
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Gambar 3. Struktur teroptimasi berurutan dari kiri: DMQ2m, DMQ3m, dan DMQ4m.

Panjang ikatan adalah jarak antarinti atom dari
dua atom yang berikatan. Panjang ikatan setelah
dioptimasi disajikan pada Error! Reference
source not found.. Pada penelitian, ini panjang
ikatan C—C pada struktur cincin tidak berubah
signifikan akibat adanya metilasi gugus —OH.
Pada struktur DMQ3m, gugus metil yang
menggantikan atom H pada gugus —OH di
nomor atom C6 sedikit memperpanjang ikatan

C5—Ce6. Hal serupa
terjadi pada ikatan C1—C3 pada struktur DMQ2m
dan ikatan C15—C16 pada struktur DMQ4m.
Substitusi atom H dengan metil pada gugus —OH
memperpanjang ikatan C—C dalam cincin yang
mengikat gugus tersebut. Kendati demikian,
perubahan panjang ikatan C—C cincin benzena
tersebut tidak signifikan [19], [12].

Tabel 1. Panjang ikatan pada senyawa turunan kuersetin setelah struktur dioptimasi.

Panjang lkatan Senyawa (A)

Panjang lkatan Senyawa (A)

lkatan  —hvQ2m  DMQ3m  DMQ4m X" “puaom DMQ3m  DMQ4m
C1—C2 140827 140912 140684  C11—O5 142573 142785 142831
C1—C3 139609 139054 139318 C12—C13 139788  1.39856 13961
C1—03 135247 135386 135317 C12—H13 108825 108924  1,08971
C2—C6 139978 139863 13979  C13—C14 139502 139521 1.40156
Co—H2 109123 109068 109571 C13—H14 109096  1.09086  1.09042
C3—C4 139643 139972 139831 C14—C15 141325 141483  1.41866
C3—H3 108934 108935 108936 C14—07 136661 136577 135583
C4—C5 141107 140901 141096 C15—C16 139014  1.3902 139101
C4—O1 134807 135415 135416  C15—06 135584 135462 136623
C5—C6 142396 143081 142501 C16—H12 108495 108704  1.08717
C5—C7 147465 147905 147788 C17—H10 110487 110476  1.10522
C6—02 134621 134218 134527  C17—H8 109852  1.09841 109846
C7—C8 148568 148389 148282 C17—H9 110491  1.10477  1.10483
C7T—O04 122693 122545 122529  C17—O7 141127 141189 141123

Available online: https://ejurnalunsam.id/index.php/JQ¥0]



ISSN 2716-0963
e-ISSN 2716-1218

Quimica: Jurnal Kimia Sains dan Terapan
Volume 8, Nomor 1, April 2026

Panjang lkatan Senyawa (A) Panjang lkatan Senyawa (A)

lkatan  —Hoom  DMQ3m  DMQ4m K@ Tpyucom DMQ3m | DMQ4m
C8—C9 137926 137131 137179  O3—H1 - 0.966282  0,966314
C8—05 135262 13588 135875  O2—H1  0,966882 - 0.966866

Cc9—C10 1,47629 1,4766 1,47514 06—H4 0,970305  0,970396 -
C9—O01 1,36974 1,36609 1,36704 c—03 1,41119 - -

C10—C12 1,41061 1,40756 1,40667 c—02 - 1,40901 -

C10—C16 1,41497 1,41315 1,41264 Cc—06 - - 1,41971

C11—H5 1,10057 1,09923 1,09916 C—H15 1,0984 1,0981 1,09953

C11—H6 1,0985 1,09829 1,09827 C'—H16 1,10499 1,10526 1,10204

C11—H7 1,0985 1,10501 1,10496 C—H17 1,10497 1,10544 1,10595
Tabel 2. Sudut ikatan dan sudut torsi senyawa turunan kuersetin setelah struktur dioptimasi.

Sudut DMQ2m DMQ3m DMQ4m
c—0—C 119,9° 120,3° 117,3°
'C—O0—H’ "109,9° 109,0° 107,1°

Cs,9,10,16 0,5° 17,7° 17,4°

Sudut ikatan didefinisikan sebagai bagian sudut
orbital hibrida di sepanjang arah ikatan [22].
Sudut ikatan dibentuk oleh tiga atom yang
berikatan. Sudut ikatan disajikan  Error!
Reference source not found.. Sudut ikatan C—
O—C’, dengan C’ adalah atom C dari metil yang
menggantikan H, berubah signifikan
dibandingkan C—O—H'’. Hal ini terjadi karena
gugus —OCHs  berukuran besar dan
menimbulkan efek tolakan elektron yang
sebanding dengan ukurannya [19].

Sudut dihedral atau sudut torsi adalah sudut
rotasi di sekitar sumbu ikatan [23]. Sudut torsi
dibentuk oleh empat atom yang berikatan. Sudut
ini menyatakan planar atau tidaknya suatu
senyawa [12], [24]. Sudut torsi yang disajikan
pada Error! Reference source not found.
adalah sudut yang dibentuk oleh atom C8, C9,
C10, dan C16. Sudut ini menunjukkan planaritas
cincin B terhadap cincin A dan C. Pada senyawa
DMQ2m, gugus metil yang terikat pada O3 tidak
memberikan kontribusi yang signifikan pada
sudut torsi. Ini karena gugus tersebut terorientasi
pada ruang terbuka. Sehingga cincin B relatif
planar dengan cincin A dan C. Sedangkan pada
DMQ3m, gugus metil yang terikat pada atom 02
terletak berdekatan dengan gugus metoksi di
atom C8. Gugus ini memberikan tolakan terhadap
cincin B. Untuk mengurangi tolakan tersebut,
cincin B akan mengalami rotasi sehingga sudut
dihedralnya akan menjadi lebih besar [19]. Kasus
yang serupa juga terjadi pada gugus metil pada
atom O6 pada senyawa DMQ4m.

Momen Dipol Turunan Kuersetin

Momen dipol mencerminkan distribusi kerapatan
elektron dalam suatu molekul [11]. Hasil
perhitungan momen dipol disajikan pada Error!
Reference source not found.. Berdasarkan
hasil komputasi, substitusi satu gugus hidroksi
dengan gugus metoksi meningkatkan momen
dipol molekul. Substitusi metil terhadap atom H
yang terikat pada O3 (DMQ2m) menyebabkan
peningkatan momen dipol yang cukup signifikan
dibandingkan nDMQ. Hal ini terjadi karena gugus
—CHs3 pada metoksi mendonasikan elektron
secara induktif kepada atom O3 melalui ikatan
sigma sehingga kerapatan elektron di sekitar
oksigen meningkat. Efek ini sedikit meredakan
distribusi elektron dari C1 ke O3. Sedangkan
pada senyawa DMQ3m dan DMQ4m, momen
dipolnya tidak berbeda signifikan. Ini karena efek
sudut torsi lebih dominan meningkatkan momen
dipol [12].

Tabel 3. Momen dipol senyawa kuersetin dan

turunannya.
Senyawa Momen Dipol (D)
nDMQ 4,207774620
DMQ2m 4,778697957
DMQ3m 4,791702877
DMQ4m 4,794802904

Serapan UV Turunan Kuersetin

Radiasi sinar ultraviolet (UV) dibagi menjadi tiga
kategori, yaitu UV-A (320-400 nm), UV-B (280-
320 nm), dan UV-C (200-280 nm) [5], [6]. Radiasi
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UV-C diserap oleh atmosfer bumi sehingga tidak
menjadi fokus pada penelitian ini [7], [8].
Spektrum UV dari nDMQ, DMQ2m, DMQ3m, dan
DMQ4m ditunjukkan pada Error! Reference
source not found.4.

1E+17
5E+16

0
280 310 340 370 400

Panjang Gelombang (nm)

Absorbansi

nDMQ DMQ2m
DMQ3m ——DMQ4m

Gambar 4. Spektra UV senyawa kuersetin dan
turunannya

Senyawa DMQ2m  dimodifikasi  dengan
mengganti gugus -OH pada C1 dengan gugus -
OCHjs. Senyawa ini menunjukkan potensi sebagai
anti-UV  terhadap UV-A dengan puncak
absorbansi pada 343 nm. Jika gugus -OCHs
menggantikan -OH pada C6, seperti pada
senyawa DMQ3m, puncak absorbansi bergeser
ke panjang gelombang yang lebih pendek, yaitu
321 nm. Sementara itu, ketika gugus -OCHs
menggantikan -OH pada C15, seperti pada
senyawa DMQ4m, puncak absorbansi bergeser
lebih pendek lagi, yakni 318 nm. Berdasarkan
hasil perhitungan tersebut, DMQ4m menunjukkan
aktivitas anti-UV paling optimal untuk UV-A dan
UV-B karena puncak absorbansi berada di
perbatasan kedua wilayah tersebut. Sebaliknya,
DMQ2m merupakan senyawa yang paling
optimal untuk perlindungan terhadap UV-A.

Gugus metoksi adalah pendonor elektron melalui
efek resonansi mesomerik positif. Substitusi
metoksi pada posisi tertentu memperluas sistem
konjugasi pada molekul. Distribusi sistem
konjugasi ini menurunkan Eq4 HOMO-LUMO dan
menggeser absorpsi ke panjang gelombang
gelombang yang lebih panjang (redshift) [25].

Substitusi metoksi pada posisi C1 (DMQ2m)
berada langsung pada cincin A yang terkonjugasi
dengan gugus karbonil pada cincin C. Substitusi
pada posisi ini memungkinkan donasi elektron
resonansi langsung ke dalam sistem 1T pada inti
flavonoid, sehingga perluasan  konjugasi

terbentuk paling besar dan absorpsi bergeser
paling jauh ke UV-A (343 nm). Sedangkan
substitusi metoksi pada C6 (DMQ3m) dan C15
(DMQ4m), meningkatkan sudut dihedral Csgg 10,16
(berturut-turut 17,7° dan 17,4°) akibat efek sterik
yang dihasilkan. Hal ini menyebabkan molekul
menjadi lebih bengkok (twisted). Konjugasi yang
optimal terbentuk akibat tumpang tindih orbital p
yang sejajar [26].

Energi Celah Turunan Kuersetin

HOMO (Highest Occupied Molecular Orbital)
adalah orbital molekul dengan energi tertinggi
yang terisi elektron. Sebaliknya, LUMO (Lowest
Unoccupied Molecular Orbital) adalah orbital
molekul dengan energi terendah yang belum
terisi elektron. Nilai HOMO yang lebih tinggi
(kurang negatif) mengindikasikan bagian yang
lebih  mampu mendonor elektron sedangkan
LUMO yang lebih rendah menunjukkan bagian
yang lebih mampu menerima elektron. Analisis
energi pada HOMO dan LUMO memberikan
penjelasan mekanisme transisi elektronik dalam
elektron [27]. Selisih energi antara HOMO dan
LUMO disebut sebagai energi celah (Eg)- Energi
celah merupakan energi minimum yang
diperlukan untuk mengeksitasi elektron dari
HOMO ke LUMO [28]. Energi celah menunjukkan
seberapa mudah elektron tereksitasi akibat
radiasi elektromagnetik [29]. Energi celah yang
lebih kecil berkorelasi dengan serapan pada
panjang gelombang yang lebih panjang.

HOMO dan LUMO divisualisasikan dengan
IboView. Berdasarkan visualisasi orbital pada
Tabel 4, pengaruh letak gugus metoksi tidak
mengubah bagian HOMO dan LUMO pada
senyawa kuersetin. HOMO lebih dominan
terdistribusi pada cincin B dan C. Hal ini berarti
bahwa, sebelum eksitasi, kerapatan elektron
terkonsentrasi pada sistem 1 cincin B dan C.
Sebaliknya, LUMO terdistribusi merata pada
seluruh  sistem cincin  terkonjugasi. Hasil
visualisasi ini menunjukkan bahwa transisi
elektronik HOMO ke LUMO menyebabkan
delokalisasi kerapatan elektron dari cincin B dan
C menuju ke seluruh sistem cincin terkonjugasi.

Hasil perhitungan menunjukkan substitusi atom H
dengan metil pada gugus -OH di C1
menghasilkan energi celah yang paling rendah
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dibandingkan di posisi lainnya. Berdasarkan hasil
perhitungan, celah energi yang lebih rendah pada
senyawa DMQ2m (Eg= 3,747 eV) dibandingkan
DMQ3m (Eg = 4,063 eV), DMQ4m (Eg = 4,074

eV), dan nDMQ (Eg = 4,036 eV) mengindikasikan
bahwa DMQ2m bersifat lebih reaktif [30]. Selain
itu, senyawa DMQ2m dapat menyerap radiasi
elektromagnetik pada panjang gelombang yang
lebih panjang dibandingkan senyawa lainnya [17].

Tabel 4. Visualisasi Orbital HOMO dan LUMO pada senyawa turunan kuersetin

HOMO

LUMO E,

nDMQ

DMQ2m

DMQ3m

-5,408 eV

4,036 eV

3,747 eV

4,063 eV

-1,345 eV
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HOMO LUMO E,
DMQ4m 4,074 eV
-5,484 eV -1,410 eV
KESIMPULAN Focusing on Some Italian Experiences, on

Struktur geometri teroptimasi dari senyawa
turunan kuersetin telah dilakukan dengan metode
DFT untuk mendapatkan struktur yang paling
stabil. Hasil optimasi geometri menunjukkan
bahwa substitusi gugus metoksi tidak mengubah
panjang ikatan C-C dengan signifikan. Namun,
substitusinya memengaruhi sudut dihedral cincin
B pada senyawa turunan kuersetin akibat tolakan
sterik gugus metoksi, terutama pada DMQ3m dan
DMQ4m. Hasil analisis energi celah menunjukkan
bahwa DMQ2m memiliki nilai Eg paling rendah
(3,747 eV) dan paling mudah mengalami transisi
elektronik dibandingkan DMQ3m (4,063 eV),
DMQ4m (4,074 eV), dan nDMQ (4,036 eV). Hasil
simulasi TD-DFT menunjukkan puncak absorpsi
DMQ2m pada 343 nm (UV-A), DMQ3m pada 321
nm, dan DMQ4m pada 318 nm. Berdasarkan
keseluruhan parameter yang dianalisis, DMQ2m
direkomendasikan sebagai kandidat anti-UV-A
paling potensial. Studi lanjutan berupa sintesis
dan karakterisasi eksperimental diperlukan untuk
memvalidasi hasil komputasi ini.
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