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Abstract  

Research has been conducted on the determination of antioxidant activity using the parameters of 

Bond Dissociation Enthalpy (BDE), Single Electron Transfer-Proton Transfer (SET-PT), Proton 

Affinity (PA), and Electron Transfer Enthalpy (ETE) of myricetin, quercetin, and kaempferol 

compounds. Furthermore, through the geometric stages using the AM1 semi-empirical method. The 

results obtained showed that myricetin compounds have better antioxidant activity compared to 

quercetin and kaempferol compounds by considering the results of high BDE values, low SET-PT, 

high PA, and low ETE. 
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PENDAHULUAN [Times New Roman 

12 bold] 

Flavonoid banyak terdapat pada buah, 

bunga, dan sayuran. Struktur kerangka 

flavonoid dengan 15-karbon (C6-C3-C6) 

terdiri dari dua cincin aromatik yang 

dihubungkan oleh cincin piron dan pirana 

heterosiklik [1]–[3]. Flavonoid diprediksi 

dapat membantu mencegah terjadinya 

kerusakan sel yang disebabkan oleh 

terpaparnya radikal bebas (ROS)[4]. 

Mirisetin, quersetin dan kaempferol 

termasuk dalam kelompok pigmen 

tumbuhan yang disebut flavonoid [5]. 

Mirisetin memiliki kemampuan yang 

dapat mengurangi peroksidasi lipid, dan 

melindungi tubuh dari pertumbuhan sel 

kanker, selain itu mirisetin telah terbukti 

dapat menekan sitokin inflamasi, agregasi 

trombosit dan mengendalikan infeksi 

virus dengan mengganggu jalur replikasi 

DNA [6]. Quersetin mampu melindungi 

tubuh dari penyakit jantung dan kanker. 

Sifat antioksidan quersetin juga dapat 

membantu menstabilkan sel-sel yang 

melepaskan hormon histamin dalam tubuh 

dan memiliki efek anti-inflamasi [7]. 

Kaempferol digunakan untuk pengobatan 

seperti penyakit kardiovaskular, diabetes, 

asma, stres oksidatif, dan infeksi mikroba 

[8]. 

Antioksidan merupakan senyawa yang 

dapat memperlambat atau menghambat 

terjadinya kerusakan oleh radikal 

bebas[9]. Mirisetin, quersetin dan 

Kaempferol merupakan bagian dari 

antioksidan fenolik (ArOH) yang mampu 

menghambat oksidasi atom H dan 

mentransferkan fenolik ke rantai radikal 
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(ROO'), sehingga menghasilkan produk 

non-radikal (ROOH). Mekanisme 

antioksidan [10]: 

1. Disosiasi ikatan entalpi (BDE) 

merupakan entalpi reaksi transfer H-

atom (HAT), dimana semakin rendah 

BDE semakin mudah disosiasi fenolik 

O-H obligasi. 

ArOH → ArO • + H •    

2. Transfer elektron tunggal diikuti 

dengan transfer proton (SET-PT) 

berlangsung dalam dua langkah.  

ArOH → ArOH + • + e-   

ArOH + • → ArO• + H +  

ArOH → ArO • + e- + H +  

3. Afinitas proton (PA)dari fenoksida 

yang ter-anion. 

ArOH → ArO- + H +    

4. Entalpi transfer elektron (ETE) dari 

anion fenoksida untuk ROO• dan 

radikal fenoksi terbentuk. Langkah 

entalpi reaksi ini dilambangkan 

sebagai entalpi transfer elektron. 

ArO-  → ArO • + e-    

Entalpi total H(X) pada temperatur T 

biasanya menggunakan persamaan berikut 

[11]:  

H(X) = Eo + ZPE + 𝛥Htrans + 𝛥Hrot + 

𝛥Hvib + RT, maka dapat dihitung nilai 

BDE, SET-PT,PA, dan ETE 

menggunakan persamaan dibawah ini : 
BDE   = H(ArO • ) + H(H •) – H(ArOH) 

SET-PT = H(ArO •) + H(e-) + H(H +) –  

H(ArOH) 

PA  = H(ArO-) + H(H +) – H(ArOH) 

ETE  = H(ArO •) + H(e-) – H(ArO-) 

Penelitian sebelumnya menunjukkan 

bahwa tiga senyawa ini (mirisetin, 

quersetin dan kaempferol) memiliki 

aktivitas antioksidan yang tinggi [12][13]. 

Peneliti tertarik melakukan studi teoritis 

dalam penentuan aktivitas antioksidan 

dari senyawa mirisetin, quersetin, dan 

kaempferol secara teoritis menggunakan 

metode semi-empiris Austin Model 1 

(AM1). Data yang diambil adalah nilai 

dari BDE, SET-PT, PA dan ETE yang 

didapatkan dari peritungkan pada keadaan 

dasar tanpa ada substitusi. 

METODE PENELITIAN 

Penelitian ini menggunakan molekul 

mirisetin, quersetin, dan kaempferol. 

Peralatan yang digunakan adalah 

perangkat keras berupa komputer dengan 

prosesor Intel® inside Celeron 

847@1,1Ghz (2CPUs), RAM 2Gb, 

perangkat lunak kimia komputasi program 

Hyperchem 7.0. 

HASIL DAN PEMBAHASAN 

Optimasi geometri molekul mirisetin, 

quersetin, dan kaempferol didapatkan 

struktur geometri yang stabil. Hasil 

optimasi geometri dapat dilihat pada 

gambar dibawah. 

 
Gambar 1. Hasil Optimasi Molekul 

Mirisetin 

 
Gambar 2. Hasil Optimasi Molekul 

Quersetin 

 

 
Gambar 3. Hasil Optimasi Molekul 

Kaempferol 
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Hasil perhitungan aktivitas 

antioksidan prediksi didapatkan nilai 

BDE, SET-PT, PA, dan ETE seperti pada 

tabel 1. 

 

Tabel 1. Nilai BDE, SET-PT, PA, dan 

ETE hasil perhitungan optimasi. 
N

o 
Senyawa BDE 

SET-

PT 
PA ETE 

1 Mirisetin 

-

1554

,591

539 

25,02

4261 

-

146,

9110

76 

267,3

47511 

2 Quersetin 

-

1534

,673

076 

44,94

2774 

-

277,

7856

06 

322,7

28331 

3 
Kaempfer

ol 

-

1143

,256

205 

120,4

36435 

- 

276,

6540

34 

301,6

78295 

 

Berdasarkan perhitungan dari tabel 1 

senyawa mirisetin memiliki nilai BDE 

lebih rendah dibandingkan senyawa 

quqersetin dan kaempferol, yaitu -

1554,591539 Kkal/mol. Hal ini 

disebabkan karena senyawa mirisetin 

memiliki lebih banyak gugus hidroksi 

(OH) sehingga lebih mudah mengalami 

disosiasi fenolik obligasi, dapat diprediksi 

untuk menghambat reaksi oksidasi oleh 

atom H dan mentrasfer fenolik kerantai 

peroxyl pembawa radikal (ROO•) 

menghasilkan produk non-radikal 

(ROOH)[14]. Hasil nilai SET-PT yang 

paling rendah menunjukkan bahwa energi 

yang dihasilkan senyawa mirisetin kecil 

untuk menerima proton, sehingga dapat 

diprediksi senywa mirisetin tidak aktif 

untuk mentrasferkan proton (H+) dan 

efektif menangkal radikal bebas dengan 

reaksi proton disosiasi [15]. 

Afinitas proton (PA) diprediksi senyawa 

mirisetin dengan nilai -1456,911076 

Kkal/mol mudah untuk menerima proton 

dalam menetralkan radikal bebas yang 

bersifat reaktif, semakin tinggi afinitas 

proton maka semakin mudah molekul 

tersebut menangkap proton [16]. 

Sedangkan untuk hasil nilai transfer 

elektron (ETE) senyawa mirisetin 

memiliki nilai yang paling rendah sebesar 

267,347511 Kkal/mol, hal ini 

menunjukkan bahwa energi yang 

dibutuhkan senyawa mirisetin untuk 

melepaskan elektron kecil dan dengan 

mudah menetralkan radikal bebas [17]. 

 

SIMPULAN 

Berdasarkan analisis hasil penelitian 

yang telah dilakukan senyawa mirisetin, 

quersetin dan kaempferol dengan 

menggunakan metode semi-empiris 

Austin Model 1 (AM1) dengan parameter 

BDE, SET-PT, PA dan ETE, dapat 

disimpulkan bahwa senyawa mirisetin 

memiliki aktivitas antioksidan lebih tinggi 

dibandingkan dari senyawa quersetin dan 

kaempferol. Hasil perhitungan nilai BDE 

tinggi, SET-PT rendah, PA tinggi, ETE 

rendah yang membuktikan bahwa 

senyawa mirisetin lebih efektif menangkal 

radikal bebas. 
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