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ABSTRACT

Eugenol is the active molecule naturally found in clove oil. The calculations have been done for the eugenol and its
derivatives computationally. This computational calculation aims to obtain a stable structure and electronic pl’()pel'ei of
eugenol, methyl eugenol, and acetyl eugenol. The computational calculation used DFT for geometry optimization in the
gas phase using B3LYP functional and 6-31G(d) as the basis set. The optimized structure of eugenol and its derivatives
1s not planar. The presence of methoxy replacing hydroxy increases the bond length and decreases the bond angle and
the dihedral. The electronic properties such as atomic charge and density of HOMO-LUMO show the difference
between the three molecules.
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ABSTRAK

Eugenol adalah molekul aktif yang secara alami ditemukan di dalam minyak cengkih. Perhitungan telah dilakukan
untuk eugenol dan dua turunannya secara komputasi. Perhitungan komputasi ini bertujuan untuk mendapatkan struktur
stabil dan sifat elektronik eugenol, metil eugenol, dan asetil eugenol. Perhitungan komputasi menggunakan DFT untuk
optimasi geometri fasa gas menggunakan fungsional B3LYP dan 6-31G(d) sebagai basis set. Struktur eugenol dan
turunannya yang teﬂ:timelsi memiliki struktur yang tidak planar. Kehadiran gugus metoksi menggantikan gugus
hidroksi menambah panjang ikatan, menurunkan sudut ikatan, dan sudut dihedral. Sifat elektronik seperti muatan atom
dan kerapatan HOMO-LUMO menunjukkan perbedaan antara ketiga molekul.

Kata kunci : Eugenol, Metil Eugenol, Muatan atom, HOMO and LUMO

PENDAHULUAN

Eugenol merupakan suatu bahan aktif vang ditemukan pada minyak cengkih. Dari zaman dahulu eugenol
mampu mengurangi rasa nyeri ketika sakit gigi. Selain itu, eugenol memiliki dapat dimanfaatkan sebagai agen
pestisida nabati (Pusat Penelitian dan Pengembangan Perkebunan, 2009). Dalam decade belakangan ini, manfaat
eugenol dibidang Kesehatan lebih banyak disorot.

Eugenol dan asetil eugenol dari minyak cengkih dapat bertindak abagai agen antioksidan dan
antiinflamasi (Leem, Kim, Seo, & Choi, 2011). Selain itu, hasil percobaan yang dilakukan oleh de Morais et al.,
(2014) menemukan bahwa senyawa o-asetil-eugenol mampu bertindak memberikan aktivitas antileishmanial yang
lebih baik daripada senyawa eugenol itu sendiri. Dengan adanya sejumlah manfaat di bidang Kesehatan dari
eugenol dan turunannya, maka mendorong banyak ilmuwan untuk mencari sifat dari eugenol dan turunannya
melalui perhitungan komputasi.

Eugenol dan turunannya telah diteliti secara komputasi untuk mengetahui sifat serta reaksi yang melibatkan
eugenol dan turunannya. Male, Sutapa, Maahury, Jamal, & Male, (2022) telah meneliti potensi eugenol dan
turunannya sebagal material aktif tabir menggunakan DFT/ B3LYP (Male et al., 2022). Kurniawan, Matsjeh, &




Triono, (2017) telah melakukan perhitungan reaksi konversi eugenol menjadi metil eugenol menggunakan teori
DFT/B3LYP dan diperoleh nilai hasil teoritis mendekati hasil eksperimen. Perhitungan secara komputasi terhadap
eugenol, metil eugenol, dan asetil eugenol untuk mengetahui struktur teroptimasi (stabil) dan sifat elektroniknya
seperti sebaran muatan atom, HOMO-LUMO, belum pernah dilakukan. Untuk itu, penelitian ini dilakukan
perhitungan komputasi terhadap eugenol dan turunannya untuk mengetahui struktur stabil dan sifat-sifatnya
menggunakan teori fungsional kerapatan (DFT) dan fungsional B3LYP.

METODOLOGI PENELITIAN

Perhitungan komputasi berupa optimasi geometri menggunakan Teori fungsional kerapatan (DFT) untuk
keadaan dasar Perhitungan ini menggunakan fungsional B3LYP dan himpunan basis 6-31G(d). Perhitungan
komputasi dilakukan terhadap tiga molfkul yaitu eugenol, metil eugenol, dan asetil eugenol. Tampilan struktur

awal ketiga senyawa disajikan di dalam Gambar 1.
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Gambar 1. Struktur eugenol (a), metil eugenol (b), dan asetil eugenol (c)
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HASIL DAN PEMBAHASAN
A. Struktur Teroptimasi

Eugenol memiliki struktur molekul yang terdiri atas tiga gugus fungsi berbeda yaitu satu hidroksi, satu metoksi,
dan satu alil yang terikat pada satu gugus benzene. Metil eugenol memiliki struktur molekul dasar yang sama
dengan eugenol tetapi gugus hidroksi pada eugenol diganti dengan satu gugus metoksi. Asetil eugenol, memiliki
satu gugus yang berbeda dengan eugenol yaitu memiliki satu gugus asetil pengganti gugus hidroksi. Struktur
teroptimasi senyawa eugenol, metil eugenol, dan asetil eugenol adalah tidak planar. Ketidakplanaran ini terjadi
karena gugus-gugus fungsi pada eugenol maupun turunannya banyak. Istilah tidak planar berarti tidak berada hanya
di dalam satu bidang yang sama untuk selufifh atom penyusun molekul tersebut. Struktur stabil hasil optimasi
senyawa eugenol dan turunannya ditampilkan pada gambar 2.
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Gambar 2. Struktur teroptimasi eugenol (a), metil eugenol (b), dan asetil eugenol (c)

Perbedaan struktur eugenol, metil eugenol, dan asetil eugenol hanya pada gugus yang terikat pada atom C1, di
mana untuk eugenol terikat gugus hidroksi, untuk metil eugenol terikat gugus metoksi. Untuk asetil eugenol terikat
gugus asetil. Perbedaan gugus ini menyebabkan perbedaan parameter struktur dari kedua molekul tersebut.
Parameter struktur yaitu jarak ikatan, sudut ikatan dan sudut dihedral. Perbedaan parameter struktur eugenol dan
turunannya ditampilkan pada Tabel 1.

Tabel il Parameter struktur teroptimasi eugenol dan turunannya

Senyawa Panjang Ikatan (A) | Sudut Ikatan (%) Sudut Dihedral (°)
Iz Ip6 dj-26 digs [« X

Eugenol 14144 | 13897 | 1192891 | 118,6134 0,1266

Metil Eugenol 14195 | 13912 | 1190765 | 118,5365 02186

Asetil eugenol 14076 | 13839 | 1206316 | 119,1719 06919

Dari data tabel 1, terlihat bahwa adanya substitusi gugus metoksi menggantikan gugus hidroksi menjadi metil
eugenol memperbesar panjang ikatan pada C1-C2 dan C1-C6. Hal sebaliknya terjadi pada sudut ikatan. Di mana
kehadiran gugus metoksi memperkecil sudut ikatan C 1-C2-C6, dan memperbesar sudut dihedral C1-C2-C3-C4.

Hal berbeda terjadi pada asetil eugenol, ketika gugus hidroksi diganti dengan gugus asetil. Panjang ikatan pada
C1-C2 dan C1-C6 lebih pendek sekitar 00068 A. Sudut ikatan C1-C2-C6 membesar dengan kehadiran gugus
asetil menggantikan gugus hidroksi. Sudut dihedral C1-C2-C3-C4 asetil eugenol mengalami kenaikan sekitar 0,57°
dibandingkan dengan sudut dihedral eugenol. Sudut dihedral eugenol. metil eugenol, dan asetil eugenol memiliki
nilai tidak sama dengan nol. Angka nol derajar pada sudut dihedral menunjukkan struktur planar (M F Maahury &
Martoprawiro, 2020). Nilai sudut dihedral yang tidak sama dengan nol menyatakan bahwa struktur ketiga molekul
ini tidak berada di dalam satu bidang (tidak planar).

B. Muatan atom

Muatan atom di dalam molekul memiliki nilai masing-masing. Muatan atom tersebut dipengaruhi oleh gugus
fungsi yang terikat padanya. Pengaruh gugus fungsi yang dimaksud adalah memberikan efek pendorong ataupun
penarik elektron. Efek ini dapat dilihat dari perubahan kadang membuat perubahan nilai muatan dari atom tersebut.
Sebaran muatan atom dari eugenol, metil eugenol, dan asetil eugenol dan ditampilkan pada gambar 3.
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Gambar 3. Sebaran muatan atom eugenol (a), metil eugenol (b), dan asetil eugenol (c)

Adanya perbedaan gugus fungsi yang terikat pada eugenol, metil eugenol dan asetil eugenol
menyebabkan perbedaan muatan atom yang mengikat gugus fungsi tersebut. Perbedaan muatan atom juga terjadi
juga pada atom sekitarnya. Atom Cl terikat langsung dengan gugus fungsi hidroksi (eugenol), metoksi (metil
eugenol), dan gugus asetil (asetil eugenol). Pada Gambar 3, terlihat bahwa terjadi kenaikan nilai muatan ketika
gugus metoksi menggantikan gugus hidroksi. Hal ini menjelaskan bahwa, metoksi merupakan efek pendorong
elekron. Efek pendorong ini disebabkan oleh adanya hiperkonjugasi dari gugus metoksi.

C. HOMO-LUMO

Tampilan sebaran HOMO-LUMO menggambarkan letak sebaran orbital molekul terisi tertinggi dan orbital
molekul tidak terisi terendah. Kerapatan HOMO-LUMO menunjukkan sifat elektronik dari suatu molekul (M{§lla
Fonda Maahury, Male, & Martoprawiro, 2020). Sebaran HOMO-LUMO eugenol dan turunannya ditampilkan pada
Gambar 4.
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Gambar 4. Sebaran HOMO-LUMO eugenol (a), metil eugenol (b), dan asetil eugenol (c)

Sebaran HOMO LUMO eugenol, secara keseluruhan tidak saling tumpah tindih. Hal ini juga terjadi pada
kedua senyawa yang lain yaitu metil eugenol dan asetil eugenol. Terlihat untuk ketiga senyawa tersebut,
tergantinya gugus hidroksi dengan gugus metoksi dan gugus asetil maka kerapatan HOMO-LUMO semakin
sedikit.

KESIMPULAN
Berdasarkan hasil optimasi geometri, diperoleh struktur stabil molekul. eugenol dan turunannya berada di

dalam struktur yang tidak planar. Adanya perbedaan gugus fungsi mengubah panjang ikatan, sudut ikatan, serta
sudut dihedral. Adanya perbedaan sebaran HOMO-LUMO antara eugenol dan turunannya.
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