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KAJIAN TEORITIS (5-TERSIER-BUTIL-2-
METOKSIFENIL)-BENZOFENON SEBAGAI SENYAWA
TABIR SURYA DENGAN METODE DFT/TD-DFT

Oleh:

FAUZIAH ROFIQ
16630022

INTISARI

Kajian komputasi telah dilakukan untuk mengkaji senyawa (5-
tersier-butil-2-metoksifenil)-benzofenon (5TBMFB) sebagai tabir surya.
Penelitian menggunakan metode DFT (Density Functional Theory) yang dan
TD-DFT (Time Dependent-Density Functional Theory) basis set B3LYP/6-
31G(d) menggunakan perangkat lunak ORCA. DFT merupakan metode untuk
menghitung total energi elektronik dan distribusi kerapatan elektron suatu
senyawa dan TD-DFT merupakan metode untuk menyelidiki sifat optik serta
sifat elektrokimianya. Perhitungan energi optimasi pada reaksi metilasi 4-
tersier-butilfenol (4TBF) dengan gugus metil dari dimetil karbonat yang
dilanjutkan reaksi asilasi Friedel-Crafts dengan benzoil klorida, panjang
ikatan, energi HOMO-LUMO, dan serapan pada daerah UV. Hasil yang
diperoleh berdasarkan energi optimasi (DFT) bahwa 4TBF yang mengalami
reaksi metilasi menghasilkan struktur yang lebih stabil, dan panjang ikatan
yang dihasilkan menunjukan dapat berikatan dengan benzoil klorida melalui
reaksi asilasi Friedel-crafts. Sedangkan, TD-DFT menghasilkan selisih energi
HOMO-LUMO sebesar 4,26 eV dan memiliki serapan optimum pada 264-301
nm pada daerah UV-B.

Kata kunci: Tabir surya, Benzofenon, Asilasi-Friedel-Crafts, DFT, TD-DFT

Xiv



ABSTRACT

Computational studies have been carried out to (5-tertiary-butyl-2-
methoxyphenyl)-benzophenone (5TBMFB) as a sunscreen. The research uses
the DFT (Density Functional Theory) and TD-DFT (Time Dependent-Density
Functional Theory) basis set B3LYP/6-31G(d) using ORCA software. DFT is
a method to calculate the total electronic energy and electron density
distribution of compounds and TD-DFT is a method to investigate its optical
and electrochemical properties. Calculations include the optimization energy
in the 4-tersier-butylphenol (4TBF) methylation reaction with the methyl
group of dimethyl carbonate were continued Friedel-Crafts acylation reaction
with benzoyl chloride, bond length, HOMO-LUMO energy, and absorption in
the UV region. The results obtained based on energy optimization (DFT) that
4TBF through methylation reaction to generate more stable structure, and the
resulting bond length shows that it can bind to benzoyl chloride through the
Friedel-Crafts acylation reaction. Meanwhile, TD-DFT produces a HOMO-
LUMO energy difference of 4.26 eV and has an optimum absorption at 264-
301 nm in the UV-B region.

Keywords: Sunscreens, Benzophenone, Acylation Friedel-Crafts, DFT, TD-
DFT
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BAB |
PENDAHULUAN

A. Latar Belakang

Paparan sinar matahari dapat dirasakan setiap hari di sepanjang tahun di
negara beriklim tropis termasuk Indonesia. Perlindungan terhadap paparan sinar
ultraviolet (UV) yang berlebihan adalah salah satu tindakan pencegahan untuk
mengurangi risiko kanker kulit (American Cancer Society, 2016). Dengan
meningkatnya kesadaran akan bahaya paparan sinar matahari yang berlebihan,
permintaan pasar akan tabir surya semakin besar.

Tabir surya adalah bahan kimia yang dapat menyerap, menyebarkan, atau
memantulkan sinar UV dalam rentang panjang gelombang UVA 320-400 nm dan
UVB 290-320 nm (Morabito et al., 2011). Tabir surya adalah tambahan untuk
pakaian dan sarana fisik lainnya dari perlindungan radiasi UV matahari (CDC,
2018). Tabir surya menurut mekanisme kerjanya terbagi menjadi dua jenis yaitu
tabir surya kimia dan tabir surya fisik. Tabir surya fisik bekerja dengan cara
memantulkan sinar, contohnya titanium dioksida dan seng oksida. Tabir surya
kimia bekerja dengan cara mengabsorpsi energi radiasi contohnya antranilat,
kalkon, dan benzofenon (Wasitaatmadja, 1997).

Benzofenon merupakan senyawa keton aromatik yang terdiri dua cincin
benzen dengan gugus karbonil. Benzofenon biasanya diproduksi dari benzen
dengan karbonil klorida melalui Friedel-Crafts dengan katalis logam (Siegel, 2012).
Benzofenon menunjukkan absorpsi maksimum pada panjang gelombang 288—-290
dan 325 nm (Kawaguchi, 2018). Secara umum, senyawa turunan benzofenon dapat

digunakan sebagai penyerap sinar UV seperti oxybenzone dan dioxybenzone.



Benzofenon dapat disintesis salah satunya menggunakan bahan fenol (Ratnawati,
2005)

Penelitian tentang suatu senyawa dapat dilakukan secara teoritik dan
eksperimen. Penelitian secara teoritik salah satunya melalui metode komputasi.
Metode kimia komputasi memungkinkan para kimiawan melakukan penentuan
struktur dan sifat suatu sistem kimia dengan cepat (Pranowo, 2003). Metode
komputasi yang digunakan dalam penelitian ini adalah DFT (Density Fucntional
Theory) dan TD-DFT (Time Dependent-Density Functional Theory). Correa (2012)
telah menganalisis senyawa turunan benzofenon yaitu benzophenone-3 sebagai
UV-filters menggunakan metode DFT/B3LYP basis set 6-31G(d) pada fasa vakum
untuk mengoptimasi geometri dan TD-DFT menghasilkan serapan pada 285 dan
325 nm serta membandingkan dengan metode eksperimen dan menghasilkan
serapan 287 dan 325 nm.

Kajian = struktur senyawa (5-tersier-butil-2-metoksifenil)-benzofenon
sebagai senyawa tabir surya dilakukan dengan metode komputasi dengan
menerapkan beberapa dasar dari hasil eksperimen yang telah dilakukan oleh
peneliti sebelumnya. Seperti bahan dasar, katalis, dan reaksi yang digunakan.
Parameter yang diperoleh berupa total energi optimasi, panjang ikatan, energi
HOMO-LUMO, dan serapan pada daerah UV. Berdasarkan parameter-parameter
tersebut maka dapat diketahui reaksi pembentukan dan sifat senyawa (5-tersier-
butil-2-metoksifenil)-benzofenon sebagai senyawa tabir surya melalui permodelan

komputasi.



. Batasan Masalah

Batasan masalah pada penelitian ini adalah:
Metode perhitungan optimasi geometri menggunakan ORCA dengan metode
DFT-B3LYP basis set 6-31G(d) dan keadaan tereksitasi dari senyawa (5-tersier-
butil-2-metoksifenil)-benzofenon.
Perhitungan dilakukan pada fasa vakum.
Parameter yang digunakan total energi optimasi, panjang ikatan, serapan pada
daerah Ultraviolet.
. Rumusan Masalah
Rumusan masalah pada penelitian ini adalah :
. Apakah proses metilasi pada 4-tersier-butilfenol dan asilasi Friedel-Crafts pada
4-tersier-butil-metoksifenil dapat menghasilkan senyawa (5-tersier-butil-2-
metoksifenil)-Benzofenon berdasarkan energi total dan panjang ikatan?
Bagaimana karakteristik senyawa (5-tersier-butil-2-metoksifenil)-Benzofenon
sebagai tabir surya berdasarkan parameter energi HOMO-LUMO dan serapan
maksimum daerah ultraviolet?
. Tujuan Penelitian

Tujuan penelitian adalah sebagai berikut:
Menentukan proses metilasi pada 4-tersier-butilfenol dan asilasi Friedel-4-
tersier-butil-metoksifenil sehingga dapat menghasilkan senyawa (5-tersier-
butil-2-metoksifenil)-Benzofenon berdasarkan total energi optimasi dan

panjang ikatan?



2. Menentukan karakteristik senyawa (5-tersier-butil-2-metoksifenil)-Benzofenon
sebagai tabir surya berdasarkan parameter energi HOMO-LUMO dan serapan
maksimum daerah ultraviolet?

E. Manfaat Penelitian

Manfaat penelitian ini adalah menghasilkan referensi teoritik mengenai
modifikasi senyawa (5-tersier-butil-2-metoksifenil)-benzofenon serta potensinya

sebagai senyawa tabir surya.



BAB V KESIMPULAN DAN SARAN

A. Kesimpulan

Berdasarkan hasil penelitian yang telah dilakukan maka dapat

disimpulkan bahwa:

1.

Senyawa 4-butilfenol memiliki kestabilan yang lebih rendah dibandingkan
dengan senyawa 4-tersier-metoksifenil karena adanya pengaruh penambahan
gugus metil dari agen pemetilasi dimetil karbonat. Kestabilan senyawa ditinjau
dari energi optimasi, dimana 4-tersier-metoksifenil memiliki total energi
optimasi yang lebih rendah dari 4-butilfenol yaitu AE 103042,01 kj/mol. Selain
itu, juga memiliki elektronegativitas dan panjang ikatan yang optimum untuk
dapat berikatan melalui reaksi asilasi Friedel-Crafts membentuk (5-tersier-
butil-2-metoksifenil)-benzofenon.

Senyawa (5-tersier-butil-2-metoksifenil)-benzofenon memiliki energi HOMO-
LUMO 4,716 eV pada jenis eksitasi elektron HOMO-2-LUMO dengan serapan
gelombang UV optimum A 264,23 nm dan 301,24 nm dapat digunakan sebagai

tabir surya pada daerah UV-B.

B. Saran

Perlu diadakan studi lebih lanjut melalui didalam laboratorium melalui

eksperimen ataupun secara komputasi dengan menambahakan parameter parameter

lain.
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