


ABSTHAK
Mletods Huckel digunakan untuk mempelajari poslsi substitu-
en mono-metil, =hidroksi, dan =-cpoksida Yang paling stabil
derd Hidrokarbon avomatik pellelklik (ERa¥)}, Fengamatan
terhadap sembilan HEAY memperlihatlkan, tururan monc-meti]
dan =hidrokaida paling stabil bilg mereks berada pada D-H
atau D-Ex senyaws Loduk, dan turunan mono-gpoksida bila
terletak palda D-K, vrutan Kesstabilan mono-epnoksida adplah:
epoksida D=-x == D-T = D-4AT,

Posisi Ud dan Cl; yang stabil dalan BEenyaws ealum da-

bat dikerelasikan dengan agtivitaa biclopignya,



PEND AHULU AR

Peneliti terdahulu telah beruaaha menbual serl monc-getil
Eidrokarbon arometik polisikiik (HEAP), sepertl monc-metil
dari Benzola)antrasen (Fisher, 1957; Yang st al., 15845,
dari Benzolb)flucranten dan Benzo{lk)fluoranten (Am
1985) .Tetapl yang digmati mereka bukanlah gtabllan posi-
5i substltuen metil dalen Senyawa, BDelainkan kerealktilan
kgreinogeniknya. Eal yang sana jugs dicapaikan uniuk subs-
tituen mono-hidroisi (Hice gt al., 1986)}. Selanjutnya EBoyd
dan Stubbs (198%), merdapatitan bahwa tidak gemua epoisida
stzbil., Cere =% al. (1962) menenukan, sdanya substibuen
penderong clesiron pada poSisi Meso dapat DEDpECUessr ke-
stabilan epokslda daeran-i (D-K), Rusuma (19%1), yang
mencputakan metodzs Huckel, menemulkan Dahwa gugus metll pa-
dg posisi D-K seleagzh bebas (D~ ~k%) menurunkan kerealtifan
karsinogenik senyava induk. Untuk mendapatlkan mengapa izl
di ates terjedi, diperlusan untuk mempelajarl kestabilan
substituen metil, hidroksi, dan epoksida dari HEAY.
Kestabilan suatu senyawa ditentukan oleh total snsrgl
vang dipunyai senyawa tersebut. Dalan penelltlan Inl meto-
da Huekel digunakan tatuk menentukan total energl dari
HEAF vang bersubstifuen wmono-metil, mone-nidreokei, dan mo-
no=-eporsida. Selanjutcya dari =2eilan Serl senyawa diteatu-=
kan pesisi substituen yang paling stabil. hemudian diegri

korelssi antara posisi ini dengan daersh spesifik (seperti



IV, HiSIL DAN DISKUST

Gznbar 1 memperlihsthan bagalmana senyawa-senyawa yang di-

nonor. oedangkan Tabel 1 menperlinatikan
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elatsri diber
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bagaimana dalsm penelitian ini nomor-somor tersebut diberi

Halla.

Posisi substituen paling stebil pads setiap senyawa HEAP

dy

Tabel 2 menunjukkszo, darl serl-serl sentilzn HEAP yang di-

smabi,. oosizil yans peling disenangl oleh zugus OH dan CH
el [t Fook = et & oS 3,

adzlsh sama. Hal ini tidsk mengherankarn kKarena Hedua subs-

fin

tituen itu termasuk xzedalsn grup +M. Fada substltuen OH,
gugus inl bersifst pendorong elektron oleh sfek resonansai,
peda CH, oleh efek hiperkoayugasi (March, 1977). Fengecun-
lian yang tidak berarti terjazdil pada BkF (senyawa nomor 7).
i sicl, peosisi yang paling stzbll pada gugus OH merunaksn

kedua paling stabil pada OBz, demikian sebaliknya. Unumnva

-

L H

D-Th merdpaxan posisi yang paling tidak disenangi oleh Ke-

duz substituen, Hgl ini dipsrkuat oleh perayataan: zugzus

OH pada D-Th dapat beriscumerisasi menjadi epoksidz atau

menjadi oksepin (Husuma, 1%92). Tabel 2 juga menaparka:n,

pata setiap seri senyawa yang digmati posiszi OH dan UHE'

stabil bila terletak pada D=l ztau D-Ek,
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Ol samping itu Tabel 2 juga memperlihatkan, dari seri-

T
R

serl senyewa yang diamati, poslsl epoksida yang r
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stabil pada setiap senyawa terletak pada D-K (bila senyaws

itu mempunyei D=R). [apat dikatakan, uroatan Kestabilan
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Turunagn mono-metil dan mono-=hidroksi suatu HEAF s<an pa-
ling stabil bila substituen tersebut serletak pads 2 dan
=Ky senyawa tersebut. Gugus metil pata posisi stabil ini
dapat menal i%en aten menurdokan aktivitas senyawas induk,
Sedangkan senyawas dengan gupus OH pada posisi tersebus fe-
npakasn precursor pembentukan ‘sedyawa Kuinon yang soksik.
Tarunan monc-epoksida yang pallng stabil Lterletak pads DK

=)

o1

genyawa induxk. Unumoyz drutan kestablian adalanl spodsid
D=leli-Te==U-AT. Zpoksida stabil inl erat kaitannys denpgan
aktivitas bielogis senyaws ilndul,

Korelasi antara posisl substituen OH dan GHE vang stz-
pada setiap HEAY dengan keregktifan karsinogenikuyz

helum dapat diturunkarn. Uleh sebab itu disarankan untuk
3

menpelajarli lebibh banyak lagi seri-seri substituen HEAP

untuk mendapaikan korelasi terssbut.
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