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ABSTRACT

Solar radiation is essential for the evolution of life on earth. Solar radiation,
including ultraviolet radiation (UV), reaches the earth's surface. The sun
emits three types of UV radiation: UVA, UVB, and UVC, which have beneficial
and harmful effects on the human body. The most important benefit is the
synthesis of vitamin D in the skin. However, UVB radiation also causes direct
photochemical damage to DNA. This study aimed to investigate the ability of
the compound ethyl-p-methoxycinnamate (EPMS) that is available in kencur
as a sunscreen agent through computational chemistry studies using the
Hartree-Fock (HF) method and time-dependent density functional theory
(TD-DFT) and perform synthesis of lotion from kencur extract. The
investigation began with creating a molecular model of a sunscreen agent
optimized for geometry using the HF method and continued with spectrum
analysis using TD-DFT. The study's results showed that the analysis of the
EPMS spectrum could be used as a natural UVB shield. In addition, the
synthesis of lotion from kencur rhizome made using oil and water phases
showed organoleptic, pH, homogeneity, and spreadability test results fitted
according to the Indonesian National Standard (SNI) 16-4399-1996. It
indicated that kencur lotion could potentially be used as a sunscreen agent.

ABSTRAK

Radiasi matahari penting untuk evolusi kehidupan di bumi. Radiasi matahari
yang mencapai permukaan bumi, salah satunya adalah radiasi ultraviolet
(UV). Matahari memancarkan tiga jenis radiasi UV, yaitu UVA, UVB, dan
UVC, yang memiliki efek menguntungkan dan berbahaya bagi tubuh
manusia. Efek menguntungkan yang paling penting adalah sintesis vitamin
D di kulit. Namun, radiasi UVB juga menyebabkan kerusakan fotokimia
langsung pada DNA. Penelitian ini bertujuan untuk menginvestigasi
kemampuan senyawa etil-p-metoksisinamat (EPMS) yang terdapat pada
kencur sebagai senyawa tabir surya melalui studi kimia komputasi
menggunakan metode Hartree-Fock (HF) dan time-dependent density
functional theory (TD-DFT), serta melakukan sintesis losion dari ekstrak
kencur. Kajian diawali dengan membuat model molekul senyawa tabir surya
yang dioptimasi geometri menggunakan metode HF dan dilanjutkan analisis
spektrum menggunakan TD-DFT. Hasil kajian menunjukkan analisis
spektrum EPMS dapat dimanfaatkan sebagai perisai alami UVB. Selain itu,
sintesis losion dari rimpang kencur, yang dibuat menggunakan fase minyak
dan air, memperlihatkan hasil uji organoleptik, pH, homogenitas, dan daya
sebar yang telah sesuai Standar Nasional Indonesia (SNI) 16-4399-1996.
Hal ini menunjukkan bahwa losion kencur dapat berpotensi digunakan
sebagai tabir surya.
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PENDAHULUAN

Sinar matahari merupakan sumber energi yang bermanfaat bagi kehidupan manusia. Radiasi matahari yang mencapai
permukaan bumi salah satunya adalah radiasi ultraviolet (UV) yang memiliki efek menguntungkan sekaligus berbahaya
bagi tubuh manusia. Efek menguntungkan yang paling penting adalah sintesis vitamin D di kulit. Namun, radiasi UVB juga
menyebabkan kerusakan fotokimia langsung pada DNA. Seperti diketahui, sinar UV dapat digolongkan menjadi tiga yaitu
UVA, UVB, dan UVC dengan panjang gelombang masing-masing 320 - 400 nm, 290 - 320 nm, dan 90 - 290 nm. Pada Sinar
UVA dapat diemisikan ke bumi, tetapi sinar UVB hanya sebagian dapat diemisikan ke bumi termasuk panjang gelombang
yang mendekati sinar UVA. Sinar UVB dengan panjang gelombang lebih pendek dan sinar UV C tidak dapat diemisikan ke

bumi karena adanya penyerapan lapisan ozon di atmosfir bumi (Isfardiyana & Safitri, 2014).

Salah satu bahan alami yang digunakan sebagai tabir surya adalah rimpang kencur (Kaemferia galangalL.) (Widji et al, 2005)
dalam bentuk losion. Dalam kencur terdapat senyawa etil-para-metoksisinamat (EPMS) yang berfungsi bahan baku
sediaan tabir surya perisai alami UVB. Walau sudah ada beberapa penelitian yang mengungkapkan potensi kencur sebagai
tabir surya alami dengan keberadaan EPMS di dalamnya (Widji et al, 2005), namun kajian terkait prediksi performa EMPS
sebagai senyawa tabir surya masih sangat terbatas. Pada penentuan sifat bahan yang belum disintesis dapat diprediksi
menggunakan pemodelan kimia atau kimia komputasi, yaitu dengan menggunakan pendekatan hukum fisika-kimia
(Levine & Ira, 1991). Dengan begitu, pendekatan menggunakan kimia komputasi akan bermanfaat sebelum melakukan
sintesis skala eksperimental. Selama komputasi, energetika, mekanisme, dan struktur dapat ditentukan hingga diketahui

sifat senyawa tersebut.
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Gambar 1. Senyawa kimia EMPS

Pemodelan senyawa EPMS dapat dilakukan menggunakan metode komputasi Hartree Fock dan Density Functional
Theory (DFT). Pendekatan ini mampu mendapatkan hasil yang akurat pada skala mikroskopik dan telah dikonfirmasi
dengan hasil eksperimental. Metode DFT merupakan metode Ab /nitio (Salmahaminati et al., 2021) sehingga dapat
menentukan konformasi struktur senyawa yang paling stabil, dan nilai parameter seperti sifat fisika dan kimia yang
dihasilkan lebih akurat dari semi empiris. Dari latar belakang tersebut perlunya dilakukan pengkajian secara komputasi
melalui metode HF (Nurcahyo et al., 2017) dan DFT yang penelitian sebelumnya telah dianalisis oleh Salmahaminati dan
Fajar (2015) untuk mengetahui apakah dapat senyawa EPMS dapat dimanfaatkan sebagai bahan tabir surya dan

penerapannya pada pembuatan losion tabir surya.

BAHAN DAN METODE

Alat dan bahan

Peralatan kimia komputasi yang digunakan berupa satu unit komputer dengan spesifikasi berupa prosesor Intel Celeron,
harddisk 1TB, dan Random Access Memory (RAM) 8 GB. Sedangkan perangkat lunak yang digunakan yaitu Sistem operasi
Windows 10 Home Single Language 64-bit, GaussView 5.0 untuk memasukkan metode perhitungan, dan Gaussian 09W
untuk perhitungan kimia. AVOGADRO, pH meter Digital (Mettler Toledo, USA), dan alat gelas lainnya. Bahan formulasi

losion berupa ekstrak kencur 3% yang diperoleh dari proses maserasi satu malam dan bahan-bahan kimia lotion (asam
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stearat 2.5%, setil alcohol 0.5%, TEA 1%,gliserin 5%, metil paraben 0.1%, propil paraben 0.05%, paraffin cair 7%, akuades )

yang tersedia secara komersial di Indonesia (Sugiharto & Ikhda, 2020).

Metode komputasi

Analisis pada pemodelan senyawa EPMS yang dilakukan untuk bertujuan untuk mencari pembentukan dan optimasi
senyawa EPMS. Langkah pertama pembuatan struktur senyawa EPMS di AVOGADRO (Snyder & Kucukkal, 2021) dan
dilakukan dengan meminimisasi struktur dengan menjalankan optimasi geometri terhadap senyawa EPMS hasil dari
langkah pertama yang menggunakan GaussView versi 5.0 sebagai viewer input sebelum perhitungan menggunakan
Gaussianversi0.9W (Frisch et al., 2009) and for Windows. Optimasi geometri dilakukan dengan menggunakan metode HF
(Hartree Fock) serta Basis set (Schuchardt et al., 2007; Hehre et al., 1972; Feller, 1996) 6-31G (Purnama et al., 2019;
Salmahaminati et al., 2021) sehingga struktur dengan energi paling rendah mampu dihasilkan. Analisis spektrum
menggunakan TD-DFT (Fumanal & Daniel, 2016). Selain itu, Gaussian versi 0.9W memberikan informasi geometri dan
karakteristik elektronik di antaranya, momen dipol, muatan atom, hingga energi baik energi HOMO-LUMO dan energi
komponen orbital molekul terdepan untuk masing-masing senyawa dari hasil optimasi geometri (Male et al., 2009).

Metode pembuatan losion ekstrak kencur

Pembuatan losion tabir surya dari rimpang kencur mengikuti prosedur pada penelitian terdahulu (Sugiharto & lkhda, 2020)
dengan beberapa modifikasi. Ekstrak kencur diperoleh dari 125 g kencur yang dimaserasi menggunakan 125 mL aseton
dan ekstrak disaring kemudian filtrat dipekatkan menggunakan rotary vacum evaporator. Komposisi bahan yang
digunakan adalah asam stearat 2.5%, setil alkohol 0.5%, triethanolamine (TEA) 1%, gliserin 5%, metil paraben 0.1%, propil
paraben 0.05%, parafin cair 7%, serta akuades. Pembuatan losion dibuat dengan terlebih dahulu membuat dua buah
larutan dengan berbeda fase, yaitu fase minyak dan fase air. Untuk fase minyak, bahan-bahan seperti setil alkohol, asam
stearat, propil paraben, dan parafin cair dimasukkan ke dalam gelas beker, lalu dipanaskan pada suhu 70 °C menggunakan
water bath hingga semua bahan tercampur. Sementara itu pada fase air, bahan-bahan seperti gliserin, metil paraben, dan
TEA dimasukkan ke dalam gelas beker lalu diaduk sampai homogen. Sedikit demi sedikit fase air dimasukan dalam fase
minyak lalu diaduk dengan cepat, sehingga diperoleh sediaan yang homogen dan membentuk sediaan losion yang baik.
Kemudian, dimasukkan akuades 100 ml ke dalam gelas beker basis losion sedikit demi sedikit sampai diperoleh losion

yang homogen.

Metode pengujian losion ekstrak kencur

Losion kencur yang dihasilkan dilakukan pengujian untuk memenuhi SNI-16-4399-1996, yaitu uji organoleptik, uji
homogenitas, uji pH, dan uji daya sebar, sesuai yang dilakukan Mardikasari et al. (2017) dan Naibaho et al. (2013). Uji
organoleptik dilakukan dengan cara pada pengamatan pada bentuk fisik, bau, dan warna dari losion. Sementara itu untuk
uji homogenitas, losion diambil secukupnya lalu dioleskan pada kaca arloji, diraba, dan digosokkan sampai merata.
Sediaan losion harus menunjukkan susunan yang homogen dan tidak menunjukkan adanya butiran kasar. Untuk pH, nilai
pH losion yang memenubhi kriteria harus sesuai dengan pH kulit yaitu antara 4.5 sampai 8. Sedangkan untuk uji daya sebar
dilakukan dengan cara losion disebarkan di atas kaca arloji lalu disimpan di antara 2 kaca arloji. Dilakukan hal tersebut
sampai terdapat beban di atasnya, didiamkan selama 1 menit lalu diameter penyebarannya dicatat.

HASIL DAN PEMBAHASAN
Analisis secara komputasi

Optimasi geometri

Pemodelan molekul adalah pemodelan dengan teknik yang bergantung pada struktur tiga dimensi (3D) dari suatu
molekul untuk mengetahui sifat-sifat, dan reaksi yang terjadi pada suatu molekul dan mengetahui perilaku molekul dalam
sistem kimia. Pada pemodelan senyawa EPMS Gambar 2. menunjukkan atom karbon (C) yang berwarna abu tua, atom

hidrogen (H) yang berwarna putih dan atom oksigan (O) yang berwarna merah. Optimasi dilakukan dengan tujuan
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mengetahui total energi yang paling minimum dari suatu molekul yaitu dimana keadaan dimana molekul tersebut

mencapai bentuk geometri yang stabil, sehingga mendekati struktur yang sesuai dengan teoritis. Optimasi geometri
senyawa EPMS menggunakan sofware Gaussian versi 0.9W dan GaussView versi 0.5 dengan metode Hartree Fock/6-31G
dan analisis transisi menggunakan TD-DFT pada B3LYP/6-31G.

J

Gambar 2. Hasil optimasi EPMS

Analisis TD-DFT

Model senyawa tabir surya spektrum hasil eksperimen yang dilakukan dengan menggunakan spektrofotometer UV-Vis
akan bersifat kontinyu (berlanjut). Hal ini akan berbeda dengan spektrum transisi elektronik dari perhitungan TD-DFT
yang memiliki sifat diskontinyu. Hal tersebut karena cara perolehan masing-masing spektrum berbeda. Dari
spektorfotometer UV-Vis pada suatu senyawa akan dicacah dengan panjang gelombang tertentu dan intensitas pada
proses tersebut dicatat dalam suatu kurva serapan. Nilai Amaks yang dihasilkan oleh optimasi geometri menggunakan
metode HF menunjukkan nilai Amaks berbeda sekitar 15 nm dengan nilai Amaks yang diperoleh secara eksperimen pada Tabel
2.

Perbedaan hasil panjang gelombang maksimum ini diperoleh karena adanya perbedaan kondisi sistem. Pada perhitungan
secara kimia komputasi hanya dapat mengukur spektrum transisi elektronik suatu senyawa dalam keadaan tunggal pada
fasa gas. Sedangkan dari eksperimen kondisi sistem pengukuran spektrum serapan sinar UV dari suatu senyawa berada
dalam suatu pelarut tertentu (Naibaho et al., 2013) yang dalam hal ini digunakan yaitu pelarut aseton. Dimana intensitas
serapan dalam spektrum elektronik secara komputasi dapat berupa kekuatan osilasi. Kekuatan osilasi adalah ukuran
momen dwikutub transisi yang dihubungkan dengan pergeseran muatan yang terjadi ketika distribusi ulang elektron

secara berlangsung.

Tabel 2. Hasil Panjang gelombang dan komputasi

Hasil Amaks
Eksperimental (Agustina et al, 2018) 308 nm
Komputasi (studi ini) 289 nm

Metode TD-DFT memberikan energi eksitasi vertikal, probabilitasnya pada kekuatan osilator, dan jenis orbitalnya (Garino
et al.,, 2016). Penggunaan program seperti GaussSum memudahkan analisis file luaran dan pengambaran hasil spektrum
analisisnya. Tabel 3 dan Gambar 3a-b adalah hasil analisis TD-DFT, plot spektrum serapan EPMS (Gambar 3a) dan
visualisasi orbital transisi terpilih yang memberikan kontribusi besar (Gambar 3b). Dari hasil pada Gambar dan Tabel
tersebut, senyawa EPMS, pada transisi 1 menunjukkan transisi singlet-singlet S1 memiliki panjang gelombang maksimum
sekitar 289 nm yang dapat menyerap sinar UVB, dengan nilai kekuatan osilator tertinggi sehingga mampu menyerap sinar
UV-B dengan intesitas yang cukup besar. Pada analisis orbital transisi yang terjadi pada S1 adalah transisi

T[alkena‘l'[aromatis‘l'[*alkena‘l'[*aromatis .
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Tabel 3. Hasil analisis spektrum TD-DFT senyawa EPMS

No. Panjang gelombang (nm) Intensitas Kontribusi orbital yang dominan
1 289 0.7785 HOMO > LUMO (98%)
2 273 0.0002 HOMO-1 - LUMO (96%)

Dari hasil yang diperoleh menunjukkan bahwa adanya densiti elektron pada daerah HOMO berada pada rantai donor,
sedangkan pada densiti elektron untuk daerah LUMO berada di rantai akseptor. Hal ini yang bersesuaian dengan teori
yakni HOMO adalah pita energi yang mendonorkan elektron dan LUMO adalah pita energi yang menerima elektron.
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Gambar 3. Pemodelan (a) hasil TD-DFT senyawa EPMS dan (b) transisi analisis orbital

Pembuatan ekstrak losion dari kencur

Ekstrak kencur digunakan untuk pembuatan losion yang mengandung senyawa fenolik flavonoid ekstrak 3%. Proses
pembuatannya melibatkan dua bagian yaitu fase minyak dan fase air (Syifa, 2018). Fase pertama menggunakan beberapa
bahan diantaranya; asam stearat, setil alkohol, propil paraben, dan parafin cair. Asam stearat pada proses ini dimanfaatkan
sebagai pengemulsi yang larut dalam minyak sehingga dapat mengikat kedua fase sampai homogen. Setil alkohol adalah
penstabil emulsi pada preparasi losion. Sebagai pengawet yang larut dalam fase minyak digunakan propil paraben.
Selanjutnya, parafin cair dipakai untuk pelarut asam stearat dan setil alcohol. Terkait fase air, pada tahap ini melibatkan
gliserin, metil paraben, dan TEA. Sebagai pengontrol kelembapan digunakan gliserin. Metil paraben adalah bahan
pengawet yang mampu larut dalam fase air. TEA atau triethanolamin dimanfaatakan sebagai pengemulsi dan menjaga

This journal is © Universitas Lancang Kuning 2023 J. Ilm. Pertan. Vol. 20 No. 1, 2023, 17-24 |21



Short Communication Jurnal Ilmiah Pertanian

kestabilan pH agar tidak mengiritasi kulit (Rowe et al., 2009). Losion yang terbentuk dari ekstrak kencur dapat dilihat pada
Gambar 4.

Gambar 4. Sediaan losion ekstrak kencur

Pengujian losion dari ekstrak kencur

Sediaan losion dari ekstrak kencur dengan konsentrasi ekstrak 3% (Wati et al., 2017) memperoleh hasil yang sesuai
dengan SNI-16-4399-1996. Berdasarkan hasil uji pengamatan organoleptis pada hasil losion adalah tidak berbau, kental
dan berwarna kuning muda menyerupai warna kencur. Sementara itu untuk pH losion yang dihasilkan adalah 7.2. Standar
keasaman/pH dari produk yang dihasilkan harus dalam rentang aman sesuai pH kulit antara 4.5 - 8 (SNI-16-4399-1996). Hal
ini untuk memastikan losion yang dihasilkan tidak mengiritasi kulit karena masih dalam rentang aman (Sulastri et al. 2016)

Kemampuan penyebaran losion ekstrak kencur dilakukan mengetahui sejauh mana daya sebar losion tersebut nanti pada
kulit (Mardikasari et al., 2017; Naibaho et al., 2013). Preparasi topikal mensyaratkan daya sebar sekitar 5-7 cm
(Wasitaatmadia, 1997). Hasil uji sebar menunjukan daya sebar yang baik yaitu 5 cm. Dengan hasil yang baik, maka kontak
antara krim dengan kulit menjadi luas, sehingga mempercepat absorpsi krim ke kulit. Dengan begitu, aplikasi pada kulit
semakin mudah dan merata sehingga mampu secara menyeluruh menutupi kulit. Hal tersebut akan lebih efektif akan

melindungi kulit dari sinar UV.

Untuk mengetahui sama tidaknya varian krim yang dihasilkan ketika pengaplikasian pada kulit, dilakukan uji homogenitas
dengan meratakan losion yang dipreparasi pada kaca object. Syarat sediaan losion yang baik adalah homogen (SNI).
Dalam uji ini perlu dipastikan tidak adanya partikel kasar maupun warna yang berbeda pada losion ekstrak kencur yang
dihasilkan. Hal ini penting untuk memastikan kualitas hasil produk dan mampu secara merata terdistribusi pada kulit serta
tidak menimbukan iritasi (Arisanty & Anita, 2018). Hasil dari penelitian ini ektrak kencur terlihat homogen berdasarkan

observasi pengamatan secara kasat mata.

KESIMPULAN

Dari hasil panjang gelombang eksperimen secara komputasi menggunakan metode HF untuk optimasi dan TD-DFT untuk
analisis transisi menghasilkan panjang gelombang maksimum dalam rentang 280 sampai 325 nm. Sehingga dapat
disimpulkan bahwa senyawa EPMS dapat digunakan sebagai tabir surya karena memiliki gugus kromofor yang mampu
menyerap sinar UVB pada panjang gelombang 280 sampai 325 nm. Hasil Pembuatan hasil losion dari ekstrak rimpang
kencur yang diperoleh sudah sesuai dengan SNI 16-4399-1966
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