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ABSTRAK 

SOTYANINGSIH, I., 2022 ANALISIS HUBUNGAN KUANTITATIF 

STRUKTUR-AKTIVITAS UNTUK STABILITAS SENYAWA ANTOSIANIN  

DAN AGLIKONNYA, SKRIPSI, FAKULTAS FARMASI, UNIVERSITAS 

SETIA BUDI SURAKARTA. 

Antosianin merupakan senyawa yang dapat digunakan sebagai antioksidan, 

namun antosianin tersebut mudah terdegradasi disebabkan oleh suhu dan pH. 

Tujuan dari penelitian ini yaitu untuk mengetahui persamaan dan deskriptor yang 

berhubungan dengan aktivitas antioksidan senyawa antosianin.  

Dalam metode HKSA perlu dilakukan optimasi geometri struktur antosianin 

dengan menggunakan metode semiempirik AM1. Kemudian dilakukan perhitungan 

deskriptor. Deskriptor yang digunakan yaitu Log P, energi SOMO dan LUMO, 

muatan atom, momen dipol, polarisabilitas atom, TPSA, TASA, PSA, berat 

molekuler, ionization potential, gravitation index, refraktivitas molar, dan panas 

pembentukan. Nilai deskriptor yang diperoleh akan dilakukan analisis hubungan 

antara deskriptor dengan aktivitas antioksidan senyawa antosianin menggunakan 

metode MLR yang dapat dihasilkan persamaan. Persamaan tersebut akan divalidasi 

menggunakan LOO (Leave One Out), yang kemudian menghasilkan persamaan 

valid yang memiliki hubungan dengan aktivitas antioksidan antosianin. 

Persamaan yang dapat berpengaruh pada peningkatan aktivitas biologis. 

yaitu  Log IC50 = 1.030088 + 0.005801 (panas pembentukan) - 0.01053 (TASA) - 

0.14989 (dipole) + 0.36186 (ionization potential) + 0.043292 (grav), dengan nilai 

R 0,955751 , R2 0,913461, nilai F 2,887049 dan nilai Q2 0,687414. Melalui 

persamaan tersebut diketahui deskriptor yang berhubungan dengan aktivitas 

antioksidan dan  nilai Log IC50 prediksi. Berdasarkan nilai  Log IC50 prediksi 

didapatkan bahwa terjadi kenaikan aktivitas antioksidan yang cukup baik. 

Kata kunci : HKSA, antosianin, aktivitas antioksidan, stabilitas. 
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ABSTRACT 

SOTYANINGSIH, I., 2022. QUANTITATIVE STRUCTURE-ACTIVITY 

RELATIONSHIP ANALYSIS OF ANTHOCYANIN AND THEIR AGLICONE 

FOR COMPOUND STABILITY, SKRIPSI, FAKULTAS FARMASI, 

UNIVERSITAS SETIA BUDI SURAKARTA. 

Anthocyanin is a compound used as an antioxidant, but pH and temperature 

can cause degradation of anthocyanin. The purpose of this study was to find 

descriptors and model have relation with antioxidant activity of anthocyanin. 

In the QSAR method, it was necessary to optimize the geometry of the 

anthocyanin structure, which used semiempirical AM-1. Then calculate the 

descriptors. Descriptors used in this study were Log P, energy Somo and Lumo, 

polarizability, atomic polarity, TPSA, TASA, PSA, molecular weight, ionization 

potential, gravitation index, energy electronic, atomic charge, dipole, nta, molar 

refractivity, and heat of formation. The descriptors value obtained will be analyzed 

to determine the relationship between the descriptor with antioxidant activity. It 

used the MLR method, which can produce a model. The model will be validated 

using LOO (leave one Out), then can create the validated model that is related to 

antioxidant activity of anthocyanin. 

The model could increase the biological activity of anthocyanin by Log 

IC50= 1.030088 + 0.005801 (heat of formation) - 0.01053 (TASA) - 0.14989 

(dipole) + 0.36186 (ionization potential) + 0.043292 (grav). The model has values 

of R, R2, F and Q2 of 0,955751 (R); 0,913461 (R2); 2,887049 (F); and 0,687414 

(Q2). Based on the model, it knows that the descriptors have relationship with 

antioxidant activity and the predicted Log IC50 value. Based on the predicted Log 

IC50 value, it was found that there was an increase in antioxidant activity, which 

was good. 

Keyword : QSAR, anthocyanin, antioxidant activity, stability .
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BAB I 

PENDAHULUAN 

A. Latar belakang masalah 

Manusia memiliki antioksidan alami dalam tubuhnya, namun antioksidan 

tersebut tidak cukup sehingga perlu mendapatkan antioksidan eksogen. 

Antioksidan eksogen ini terbagi menjadi dua kelompok berdasarkan 

sumbernya. Kelompok tersebut yaitu antioksidan sintetik seperti BHA 

(Butylated Hydroxyanisole), BHT (Butylated Hydroxytoluene) (Branen et 

al,2001). Namun antioksidan sintetis memiliki efek samping berupa 

karsinogenik (Ito N., et al, 1986 ; coulombier., et al, 2021). Kelompok 

selanjutnya yaitu antioksidan alami, yang merupakan senyawa bersumber dari 

tumbuhan, senyawa tersebut yaitu polifenol, flavonoid, vitamin C, dan vitamin 

E (Hernani R, 2005 dalam Hani R dan Tiana M , 2016). 

Antosianin merupakan kelompok flavonoid, senyawa antosianin dapat 

memberikan warna (merah, biru, dan violet) pada tanaman. Antosianin dapat 

larut dalam air dan juga dapat berpotensi sebagai antioksidan alami dari 

tumbuhan (Anggraini., et al, 2017: 163). Antosianin dapat berperan sebagai 

antioksidan karena memiliki ikatan rangkap terkonjugasi yang dapat berfungsi 

sebagai senyawa penghancur dan penangkal radikal bebas alami 

(Barrowclough, R. A. 2015 dalam Priska M., et al 2018 : 84). Dengan semakin 

bertambahnya gugus hidroksil pada senyawa antosianin dapat meningkatkan 

fungsi antioksidannya (Han F.,et al 2017). 

Antosianin dapat berupa aglikon dengan nama antosianidin, aglikon 

tersebut memiliki beberapa senyawa turunan yaitu peonidin, delphinidin, 

petunidin, malvidin, cyanidin, dan pelargonidin (KA¨ HKO¨ NEN, M and 

Marina H, 2003 : 628). Masing-masing senyawa tersebut memiliki aktivitas 

antioksidan yang berbeda. Melalui uji DPPH didapatkan bahwa delfinidin 

memiliki aktivitas antioksidan tertinggi kemudian diikuti oleh sianidin, 
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peonidin, pelargonidin, malvidin dan petunidin, hal tersebut terjadi karena 

hidroksilasi dan metoksilasi pada cincin B (KA¨ HKO¨ NEN, M dan Marina 

H, 2003 : 631). 

Hasil penelitian antioksidan tersebut dibuktikan dengan pengujian aktivitas 

dalam mencegah oksidasi LDL pada manusia, dari pengujian tersebut 

diperoleh bahwa delfinidin dan sianidin memiliki aktivitas sama untuk 

mencegah oksidasi pada LDL manusia kemudian diikuti oleh malvidin, 

peonidin, pelargonidin, dan perunidin (KA¨ HKO¨ NEN, M and Marina H, 

2003 : 631).  

Oksidasi pada LDL (Low Density Lipoprotein) dapat membahayakan 

manusia karena melalui oksidasi dapat menyebabkan LDL tidak dapat dikenali 

oleh reseptor LDL di liver untuk dapat dibersihkan. Karena tidak dapat 

dibersihkan maka LDL akan diambil oleh reseptor makrofag yang 

menyebabkan ukuran makrofag menjadi lebih besar. Dengan ukuran makrofag 

yang besar menyebabkan infiltrasi pada lapisan pembuluh darah, infiltrasi LDL 

akan ditutup oleh kolesterol yang tidak teresterifikasi (Turan B, 

2010;   Murray  K., et al, 2009; Widayati,E 2017).  

Penutupan tersebut menyebabkan semakin bertambah besar plaque yang 

terbentuk pada arterisklerosis, dengan semakin bertambah besarnya ukuran 

plaque dapat menyumbat pembuluh darah ( Murray  K., et al, 2009; 

Widayati,E 2017). Untuk mengatasinya dapat dengan menggunakan 

antioksidan yang berguna untuk menstabilkan oksidasi yang terjadi. Selain itu 

untuk mendukung kerja dari antioksidan dapat dengan mengurangi konsumsi 

makanan berlemak. Sehingga konsentrasi lemak atau kolesterol yang salah 

satunya LDL dapat menurun. 

Namun antosianin mengalami penurunan kadar ketika suhu ekstraksi 

meningkat, hal ini disebabkan karena antosianin pada suhu tinggi mengalami 

dekomposisi (Sampebarra 2018 :67). Selain itu kadar antosianin pun dapat 

dipengaruhi oleh kenaikan nilai pH (Purwanto dan Intan, 2018 : 5). Hal tersebut 
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dibuktikan melalui penelitian yang dilakukan oleh Vayupharp B dan Varaporn 

L (2015) dihasilkan bahwa antosianin lebih stabil pada pH 1 dan pH 4 serta 

pada temperatur rendah yaitu 20oC dan 40oC. 

Dengan permasalahan mengenai senyawa antosianin tersebut peneliti 

tertarik melakukan penelitian dengan menggunakan metode HKSA untuk 

mengetahui hubungan antara struktur dengan stabilitas senyawa antosianin 

yang dapat berpengaruh terhadap aktivitas antioksidan antosianin. HKSA 

(hubungan kuantitatif struktur) atau QSAR (Quantitative Structure-Activity 

Relationship) merupakan pendekatan yang dilakukan untuk mengidentifikasi 

sifat fisikokimia dari suatu senyawa dan untuk melihat efek yang mungkin 

terjadi dari setiap sifat fisikokimia yang dapat mempengaruhi aktivitas biologi 

suatu obat (Patrick, G, 2002). 

Selain itu HKSA (Hubungan Kuantitatif Struktur dan Aktivitas) atau QSAR 

(Quantitative Structure-Activity Relationship) merupakan suatu metode yang 

digunakan untuk mengetahui hubungan antara struktur dan aktivitas suatu 

molekul secara matematis (Purnomo, 2019 : 2). Berdasarkan cara memperoleh 

deskriptor QSAR digolongkan menjadi 2 metode yaitu secara konvensional 

dan dengan cara kompusional (Purnomo, 2019 : 2). 

QSAR dengan cara kompusional dapat menggunakan suatu software yang 

dapat digunakan baik berbayar maupun tersedia secara gratis. Salah satu 

software yang berbayar yaitu Hyperchem, yang dapat digunakan untuk 

menghitung senyawa secara kompleks. Software yang tidak berbayar yaitu 

seperti ChemDes namun tidak dapat menghitung senyawa secara kompleks. 

Penelitian yang dilakukan oleh Duchowicz P, Nicolas S, dan Alicia P (2019) 

didapatkan bahwa dengan metode HKSA persamaan yang dihasilkan memiliki 

pengaruh pada aktivitas antioksidan dari antosianin. Berdasarkan 

permasalahan dan penelitian yang terdahulu peneliti tertarik untuk melakukan 

penelitian mengenai “Analisis Hubungan Kuantitatif Struktur-Aktivitas untuk 

stabilitas senyawa Antosianin dan Aglikonnya”.  
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B. Perumusan masalah 

Rumusan masalah yang pada penelitian ini yaitu: 

1. Apa saja deskriptor yang memiliki hubungan dengan stabilitas antosianin?  

2. Bagaimana persamaan Hubungan Kuantitatif Struktur dan Aktivitas yang 

berhubungan dengan stabilitas dan aktivitas antioksidan senyawa 

antosianin? 

C. Tujuan penelitian 

Tujuan dari penelitian ini yaitu untuk mengetahui deskriptor yang dapat 

berhubungan dengan stabilitas antosianian yang berpengaruh pada aktivitas 

antioksidan dari senyawa antosianin.  

Kemudian bertujuan untuk mengetahui model persamaan hubungan 

kuantitatif struktur dan aktivitas dari senyawa antosianin yang berhubungan 

dengan stabilitas dari senyawa antosianin yang dapat mempengaruhi aktivitas 

antioksidan senyawa antosianin. 

D. Kegunaan penelitian 

 Dengan dibuatnya studi HKSA ini dapat menjadi dasar dalam 

pengembangan antosianin untuk penelitian selanjutnya. Sedangkan untuk 

masyarakat untuk memberikan informasi mengenai perkembangan teknologi 

pada senyawa antosianin yang dapat digunakan sebagai kesehatan. 

 


