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Abstrak

Di era digital, integrasi metode komputasi dalam penemuan senyawa obat telah membawa revolusi dalam praktik laboratorium,
meningkatkan efisiensi dan akurasi dalam proses pengembangan obat. Artikel ini menyajikan tinjauan komprehensif mengenai
peran krusial teknologi komputasi dalam mempercepat penemuan senyawa obat baru, dengan menyoroti dampaknya terhadap
efektivitas dan keberhasilan pengembangan farmasi. Metode tradisional dalam penemuan obat sering kali memerlukan waktu
yang panjang dan biaya yang tinggi, sementara tingkat keberhasilannya dalam uji klinis cenderung rendah. Untuk mengatasi
tantangan ini, berbagai pendekatan komputasi, seperti Molecular Docking, Quantitative Structure-Activity Relationship
(QSAR), serta pembelajaran mesin, telah banyak diterapkan dalam industri farmasi. Studi ini mengadopsi pendekatan
sistematis untuk mengeksplorasi berbagai teknik komputasi dan aplikasinya dalam mengidentifikasi kandidat obat potensial.
Hasil penelitian menunjukkan bahwa penggunaan alat komputasi secara signifikan mempercepat proses pengembangan obat,
mengurangi biaya, serta meningkatkan keberhasilan dalam tahap uji klinis. Kesimpulan menekankan pentingnya pemanfaatan
teknologi komputasi sebagai strategi inovatif dalam penelitian dan pengembangan farmasi guna mempercepat penemuan terapi
baru yang lebih efektif dan aman.

Kata Kunci: Komputasi, Penemuan senyawa obat baru, Era Digital, HKSA, Pemodelan Molekuler.
Abstract

In the digital era, the integration of computational methods in drug discovery has revolutionized laboratory practices,
enhancing efficiency and accuracy in drug development. This article provides a comprehensive review of the crucial role of
computational technology in accelerating the discovery of new drug compounds, highlighting its impact on the effectiveness
and success of pharmaceutical development. Traditional drug discovery methods often require extensive time and high costs,
with relatively low success rates in clinical trials. To address these challenges, various computational approaches, such as
Molecular Docking, Quantitative Structure-Activity Relationship (QSAR), and machine learning, have been widely adopted in
the pharmaceutical industry. This study employs a systematic approach to explore different computational techniques and their
applications in identifying potential drug candidates. Findings indicate that computational tools significantly expedite the drug
development process, reduce costs, and improve the success rates of clinical trials. The conclusion emphasizes the importance
of leveraging computational technology as an innovative strategy in pharmaceutical research and development, ultimately
accelerating the discovery of safer and more effective therapies.
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1. PENDAHULUAN

Teknologi komputasi telah merevolusi berbagai bidang ilmu, termasuk dalam industri farmasi dan penemuan
senyawa obat baru. Metode tradisional yang bergantung pada sintesis senyawa dan uji biologis secara
eksperimental memerlukan waktu yang lama dan biaya yang besar [1]. Dalam satu dekade terakhir, berbagai
pendekatan berbasis komputasi telah dikembangkan untuk mempercepat dan meningkatkan efisiensi proses
penemuan senyawa obat baru. Dengan memanfaatkan teknik seperti Molecular Docking, Quantitative Structure-
Activity Relationship (QSAR), dan kecerdasan buatan, penelitian farmasi kini dapat menyaring ribuan hingga
jutaan senyawa potensial dalam waktu yang lebih singkat [2].

Pendekatan Molecular Docking telah digunakan secara luas untuk mengidentifikasi interaksi potensial antara
senyawa kandidat dengan target biologis, memungkinkan seleksi awal obat yang lebih efisien dibandingkan
metode tradisional [3]. Quantitative Structure-Activity Relationship (QSAR) memanfaatkan hubungan antara
struktur kimia dan aktivitas farmakologis untuk memperkirakan efektivitas suatu senyawa tanpa memerlukan
pengujian laboratorium yang ekstensif [4]. Sementara itu, kecerdasan buatan dan machine learning semakin
banyak diterapkan untuk mengolah data biologis dalam skala besar, mengidentifikasi pola yang sebelumnya tidak
terlihat, serta mempercepat proses desain dan pengembangan obat baru [5]. Namun, keterbatasan utama dari
metode ini terletak pada validasi hasil prediksi, yang masih memerlukan konfirmasi eksperimental untuk
memastikan keamanan dan efektivitas kandidat obat [6].

Untuk mengatasi keterbatasan ini, artikel ini bertujuan untuk meninjau secara sistematis perkembangan terbaru
dalam metode komputasi dalam penemuan senyawa obat baru, mengidentifikasi kekuatan dan kelemahan masing-
masing pendekatan, serta mengeksplorasi bagaimana integrasi antara model komputasi dan eksperimen
laboratorium dapat meningkatkan keberhasilan dalam pengembangan obat. Artikel ini juga membahas potensi
inovasi di masa depan dalam penerapan teknologi komputasi untuk mempercepat dan mengoptimalkan proses
penemuan senyawa obat baru.

2. METODE

Desain Penelitian

Penelitian ini menggunakan metode tinjauan sistematis dan meta-analisis, yang merupakan pendekatan sistematis
dari berbagai studi empiris mengenai peran komputasi dalam penemuan senyawa obat baru. Meta-analisis
memungkinkan penggabungan hasil dari beberapa penelitian untuk menghasilkan kesimpulan yang lebih kuat dan
generalisasi yang lebih luas mengenai efektivitas metode komputasi dalam penemuan senyawa obat baru. Dengan
pendekatan ini, penelitian dapat secara komprehensif mengevaluasi dampak penggunaan metode komputasi dalam
farmasi serta mengidentifikasi tren yang mungkin tidak terlihat dalam studi individual.

Kriteria Inklusi dan Eksklusi
Penelitian ini hanya mencakup studi yang memenuhi kriteria inklusi yang telah ditetapkan dengan jelas untuk
memastikan validitas dan relevansi hasil analisis:

Kriteria Inklusi:

1. Studi yang dipublikasikan dalam rentang waktu 2015 hingga 2025.

2. Studi yang mengevaluasi efektivitas metode komputasi dalam proses penemuan senyawa obat baru.

3. Studi dengan desain penelitian eksperimental atau observasional, termasuk Randomized Controlled Trials
(RCT), studi kohort, atau quasi-eksperimental.

4. Studi yang membahas penerapan teknik komputasi seperti Molecular Docking, QSAR, machine learning, dan
model farmakokinetik dalam penemuan senyawa obat baru.

Kriteria Eksklusi:
1. Studi dengan desain non-empiris (misalnya, tinjauan literatur tanpa data primer, laporan kebijakan).
2. Studi yang hanya membahas aplikasi komputasi dalam diagnosis atau terapi tanpa menyinggung penemuan

senyawa obat baru.
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Sumber Data dan Strategi Pencarian
Sumber data utama yang digunakan dalam penelitian ini berasal dari basis data akademik yang mencakup publikasi
terkait farmasi, teknologi, dan penelitian klinis. Basis data yang digunakan meliputi: PubMed, Scopus, Web of
Science, dan Cochrane Library. Strategi pencarian dilakukan secara sistematis dengan kombinasi kata kunci yang

relevan:

1. Kata Kunci Utama: "computational drug discovery,

machine learning in drug discovery," "Molecular

Docking," "QSAR modeling,” "Al in pharmaceutical research,” dan "computational chemistry."
2. Pencarian difilter berdasarkan rentang tahun publikasi, bahasa, dan jenis studi.

Prosedur Pengumpulan Data
Proses pengumpulan data dilakukan dalam beberapa tahap untuk memastikan kepatuhan terhadap kriteria inklusi

dan eksklusi:

1. Penyaringan Literatur: Semua studi yang ditemukan melalui basis data awalnya disaring berdasarkan judul dan
abstrak untuk menghilangkan artikel yang tidak relevan. Studi yang memenuhi kriteria awal kemudian ditinjau

secara lengkap.

2. Manajemen Referensi: Perangkat lunak manajemen referensi seperti Mendeley digunakan untuk mengorganisir

dan melacak referensi yang relevan serta menghilangkan duplikasi.

3. Ekstraksi Data: Data utama dari setiap studi yang terpilih diekstraksi secara sistematis, termasuk:
- Jenis metode komputasi yang digunakan (misalnya, Molecular Docking, QSAR, Al-based screening).
- Tahapan dalam proses penemuan senyawa obat baru yang dianalisis.
- Parameter efektivitas yang diukur (misalnya, akurasi prediksi, tingkat keberhasilan uji eksperimental).
- Keterbatasan yang diidentifikasi dalam masing-masing metode.

3. HASIL

Setelah dilakukan studi literatur, didapatkan beberapa sumber artikel mengenai pendekatan metode komputasi
untuk pengembangan senyawa obat baru dalam beberapa metode yang disajikan dalam Tabel 1.

Tabel 1. Pendekatan Metode Komputasi

Metode

Komputasi Deskripsi Langkah-langkah Keunggulan Kelemahan
Molecular Teknik yang 1. Mempersiapkan - Mempercepat Akurasi
Docking memprediksi  posisi  struktur protein target proses skrining dipengaruhi oleh
dan orientasi optimal dan ligan dari basis senyawa potensial kualitas  struktur
molekul kecil (ligan) data seperti PDB. [7]. protein dan
saat berikatan dengan 2.  Mengoptimalkan - Mengurangi biaya parameter simulasi
target biomolekul, struktur menggunakan eksperimen [10].
seperti protein atau perangkat lunak seperti laboratorium [9]. - Tidak
DNA. Memungkinkan AutoDock atau - Dapat mempertimbangka
penemuan molekul  Schrddinger. mengevaluasi n fleksibilitas
dengan aktivitas 3. Melakukan simulasi ribuan senyawa penuh protein-
farmakologis  tinggi docking untuk dalam waktu singkat ligan dalam
yang sulit dicapai memprediksi orientasi [8]. kondisi  biologis
melalui  eksperimen dan afinitas ligan nyata [12]
tradisional [7]. terhadap target.
4. Mengevaluasi hasil
berdasarkan skor
afinitas dan analisis
interaksi molekuler [7—
11]
Quantitative Metode yang 1. Mengumpulkan data - Dapat - Model yang
Structure- menghubungkan sifat struktur kimia dan memprediksi dibangun
Activity struktur kimia dengan aktivitas biologis aktivitas  biologis bergantung pada
Relationship aktivitas  biologisnya senyawa. senyawa baru kualitas dataset
(OSAR) melalui pendekatan 2. Mengekstrak  sebelum sintesis yang  digunakan
matematika. deskriptor molekuler [14] [14]
Membantu menggunakan - Mengurangi - Tidak selalu dapat
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ch\)/lnel;)(ﬁzsi Deskripsi Langkah-langkah Keunggulan Kelemahan
mengidentifikasi perangkat lunak seperti  jumlah eksperimen menangkap efek
kandidat obat potensial Dragon atau PaDEL. yang diperlukan interaksi kompleks
sebelum sintesis kimia 3. Membangun model dalam antara senyawa dan
dilakukan [13]. prediktif pengembangan obat target biologis
menggunakan metode [4] [4,14]
statistik atau machine -  Memungkinkan
learning. optimasi  struktur
4. Memvalidasi model senyawa untuk
dengan metode cross- meningkatkan
validation atau dataset efikasi dan
eksternal [4,14]. mengurangi
toksisitas [4,14].
Machine Menggunakan 1. Mengumpulkan dan -  Memungkinkan - Memerlukan
Learning algoritma kecerdasan membersihkan dataset analisis data dalam dataset berkualitas
buatan untuk yang mencakup jumlah besar dengan tinggi dan dalam
menganalisis data struktur kimia dan efisiensi tinggi [15] jumlah besar untuk
biologis dan kimia aktivitas biologis. - Dapat menghasilkan
yang kompleks. Dapat 2. Memilih algoritma mengungkap pola model yang andal
mempercepat seperti Random Forest, kompleks dalam [17].
pengembangan  obat SVM, atau Deep data yang sulit - Interpretasi hasil
dan meningkatkan Learning. dideteksi  dengan sering kali sulit
akurasi prediksi [15]. 3. Melatih model metode tradisional karena sifat model
menggunakan dataset [16]. yang kompleks
yang dikurasi. - Potensi  [18]
4. Mengevaluasi mengurangi waktu - Risiko overfitting

model dengan metrik

pengembangan obat

jika model tidak

seperti RMSE, AUC- hingga 50% [11] divalidasi dengan
ROC, atau F1- baik [19].
score.[15-17]
Senyawa Baru yang Ditemukan dengan Metode Komputasi
Tabel 2. Desain Senyawa Baru dengan Metode Komputasi
No Sumber Metode Sumber Senyawa Potensi Hasil
Senyawa
Senyawa 1,3-O-
Dicaffeoylquinic acid dan
Senyawa dalam tanaman senyawa 3,4-
Molecular . . .
1 [20] ; daun yakon, kayu secang  Antidiabetes Dicaffeoylquinic yang
Docking . -
dan daun salam. berpotensi sebagai
antidiabetes  dan  tidak
menyebabkan hepatotoksik
Senyawa Mimopudine
memiliki nilai afinitas -7,90
. . Kkal/mol terhadap reseptor
Senyawa kimia dari . .
Molecular . o a-glukosidase, lebih rendah
2 [21] . herba putri malu  Antidiabetes . . )
Docking ) . dibandingkan dengan native
(Mimosa pudica) . .
ligand-nya, = menunjukkan
potensi sebagai inhibitor a-
glukosidase.
Ditemukan senyawa
3 [22] Molecular Senyawa Flavonoid Antivirus l(g}lecifilsl?er;;n daﬁ, For(r}riz)/gg:‘iir;
Docking Y COVID-19 :

memiliki  potensi terbaik
untuk dikembangkan sebagai
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No Sumber Metode Sumber Senyawa Potensi Hasil
Senyawa
obat antivirus COVID-19
Senyawa Apigenin, Vitexin,
3,3-di-O-Methylellagic Acid,
dan Clinacoside C
Molecular Ekstrak Dandang Gendis - menunjukkan afinitas ikatan
4 [23] Docking (Clinacanthus nutans) Antidiabetes tinggi dengan protein Aldose
Reductase, Glucokinase, dan
GSK3p, berpotensi sebagai
obat antidiabetes oral.
Kurkumin menunjukkan
Senyawa bioaktif dari afinitas ikatan terbaik dengan
Molecular rempah-rempah (kunyit, Antivirus energi AG = ~6,8, =8,3, dan
5 [24] . . . —8,7 kcal/mol terhadap
Docking jahe, bawang putih, COVID-19 . 6 S
ketumbar) protem Mpro (6LU7),
protein (6VXX), dan ACE2
(7P19).
Molecular Senyawa dalam  daun Ditemukan 24 senyawa yan
6 [25] Dockin siih  merah — (Piper Antivirus berpotensi seba aiyantivi};usg
g corcatum Ruits &Pav) P & )
Senyawa hispidulin
menunjukkan energi
Molecular Senyawa dari bunga pengikatan terbaik (-8,03
7 [26] Dockin matahari (Helianthus  Antimalaria  kkal/mol) terhadap enzim
g annuus) PfDHODH, berpotensi
sebagai  kandidat  obat
antimalaria.
Studi
gesr?:;/e}lﬁgs A Senyawa baru A5 dan A12
Senyawa turunan beta . . dianggap memiliki aktivitas
8 [27] (Hubungan Antimalaria . . .
Kuantitatif asaron 'ya(lilgklfblh bfnk :g§ ;c;nyawa
Induknya yaitu
Struktur dan
Aktivitas)
Goyaglikosida-h
. . menunjukkan potensi
Senyawa aktif dari pare . o1
9 [g)  Molecular —\ mordica charantia  Antidiabetes SSD2831 antidiabetes dengan
Docking L) afinitas  tinggi  terhadap
reseptor RORa, lebih potent
dibandingkan Rosiglitazon.
Senyawa turunan
klorokalkon  menunjukkan
Molecular Senyawa turunan . interaksi arene-kation dan
10 [29] Docking klorokalkon Antikanker ikatan  hidrogen dengan
enzim SIRT1, berpotensi

sebagai antikanker.

Tabel 2 menunjukan hasil dari studi literatur yang mengkaji desain dan eksplorasi senyawa baru melalui metode
molecular docking dan HKSA (Hubungan Kuantitatif Struktur dan Aktivitas). Studi-studi ini berfokus pada
identifikasi senyawa bioaktif dari berbagai sumber alam seperti tanaman herbal, rempah-rempah, dan senyawa
turunan sintetis, dengan potensi aktivitas farmakologis yang beragam, termasuk sebagai antidiabetes, antivirus,
antimalaria, dan antikanker. Hasil yang diperoleh menunjukkan bahwa sebagian besar senyawa memiliki afinitas
ikatan tinggi terhadap target biologisnya, sehingga berpotensi untuk dikembangkan lebih lanjut sebagai kandidat
obat.

4. PEMBAHASAN
Penemuan dan pengembangan obat dengan metode tradisional merupakan proses yang kompleks dan memakan
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waktu, sering kali memerlukan 10-15 tahun dengan biaya yang mencapai miliaran dolar. Selain itu, tingkat
keberhasilan kandidat obat yang mencapai fase klinis hanya sekitar 13% [30]. Untuk mengatasi tantangan ini,
metode komputasi seperti Molecular Docking, Quantitative Structure-Activity Relationship (QSAR), dan
pembelajaran mesin (machine learning) telah diadopsi secara luas dalam industri farmasi sebagai strategi inovatif
untuk meningkatkan efisiensi dan efektivitas dalam penemuan senyawa obat baru [9]. Pendekatan ini tidak hanya
mengurangi biaya dan waktu yang diperlukan, tetapi juga meningkatkan akurasi prediksi terkait efikasi dan
keamanan obat [31]. Computational drug design (CADD) adalah bidang yang memanfaatkan berbagai alat dan
teknik komputasi untuk merancang serta mengoptimalkan molekul obat dengan sifat terapeutik tertentu. CADD
telah menjadi bagian integral dalam proses penemuan dan pengembangan obat, memungkinkan identifikasi
kandidat obat potensial secara lebih cepat dan efisien sebelum dilakukan pengujian lebih lanjut di laboratorium

[a].

Tahapan dalam Desain Obat Komputasi

Proses perancangan obat berbasis komputer terdiri dari tiga tahap utama, yaitu penemuan obat, pengembangan
praklinis, dan uji klinis. Pada tahap awal penemuan obat, terdapat langkah penting yang dikenal sebagai desain
obat berbantuan computer (computer-aided drug design), yang bertujuan untuk merancang dan mengembangkan
obat yang spesifik, aman, efektif, tidak beracun, serta memiliki toleransi yang baik [32].

Pendekatan in silico dalam desain obat memungkinkan percepatan dan penyederhanaan proses identifikasi
senyawa kandidat (hit identification), seleksi hit-to-lead, serta simulasi dan prediksi interaksi antara protein target
dengan ligan obat atau antar molekul obat. Selain itu, metode ini membantu dalam mengevaluasi hubungan
struktur molekul dengan aktivitas biologisnya, mengoptimalkan profil farmakokinetik dan farmakodinamik, serta
menghindari potensi masalah keamanan atau toksisitas senyawa obat [33-35].

Desain obat berbantuan komputer dapat dilakukan melalui dua pendekatan utama yang saling melengkapi, yaitu
metode berbasis struktur (structure-based drug design) dan metode berbasis ligan (ligand-based drug design).
Selain itu, terdapat pula metode desain obat de novo, yang mencakup berbagai teknik seperti Molecular Docking,
virtual screening, pemetaan farmakofor, pencarian kesamaan, pemodelan QSAR, dinamika molekuler, serta
penerapan metode pembelajaran mesin dalam pengembangan obat [36].

Senyawa Baru yang Ditemukan dengan Metode Komputasi

Molecular Docking merupakan salah satu metode in silico yang banyak digunakan dalam eksplorasi senyawa
bioaktif sebagai kandidat obat. Teknik ini memungkinkan peneliti untuk memprediksi interaksi antara ligan dan
target protein, yang berperan penting dalam memahami potensi farmakologis suatu senyawa. Seiring dengan
meningkatnya kebutuhan akan terapi yang lebih efektif dan minim efek samping, Molecular Docking telah
diterapkan dalam berbagai bidang penelitian, termasuk antidiabetes, antivirus, antimalaria, dan antikanker.

Berdasarkan data pada Tabel 1, salah satu penelitian terkait antidiabetes yang mengeksplorasi senyawa dari
tanaman daun yakon, kayu secang, dan daun salam. Hasil Molecular Docking menunjukkan bahwa senyawa 1,3-
O-Dicaffeoylquinic acid dan 3,4-Dicaffeoylquinic memiliki potensi sebagai agen antidiabetes tanpa menyebabkan
hepatotoksisitas [20]. Studi serupa mengidentifikasi Mimopudine dari herba putri malu (Mimosa pudica) dengan
afinitas -7,90 kkal/mol terhadap reseptor a-glukosidase, menunjukkan potensinya sebagai inhibitor enzim tersebut
[21]. Ekstrak Dandang Gendis (Clinacanthus nutans) mengandung senyawa Apigenin, Vitexin, 3,3-di-O-
Methylellagic Acid, dan Clinacoside C yang memiliki afinitas tinggi terhadap protein Aldose Reductase,
Glucokinase, dan GSK3, berpotensi untuk dikembangkan sebagai obat antidiabetes oral [23].

Selain antidiabetes, penelitian Molecular Docking juga banyak diterapkan dalam pencarian kandidat obat antivirus,
terutama terhadap COVID-19. Sebuah penelitian menemukan bahwa flavonoid seperti Biochanin A, Glycitein,
Genistein, dan Formonoetin memiliki potensi sebagai agen antivirus COVID-19 [22]. Penelitian lain menunjukkan
bahwa kurkumin dari kunyit memiliki afinitas yang baik terhadap protein Mpro (6LU7), S protein (6VXX), dan
ACE2 (7P19) dengan energi pengikatan masing-masing sebesar -6,8, -8,5, dan -8,7 kkal/mol, menandakan
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potensinya sebagai agen antivirus [24].

Molecular Docking juga diterapkan dalam pencarian senyawa antimalaria. Hispidulin dari bunga matahari
(Helianthus annuus) yang menunjukkan energi pengikatan terbaik sebesar -8,03 kkal/mol terhadap enzim
PfDHODH, menjadikannya kandidat potensial untuk terapi antimalaria [26]. Senyawa turunan beta asaron yang
diteliti juga menunjukkan aktivitas antimalaria yang lebih baik dibandingkan senyawa induknya [27].

Dalam bidang antikanker, penelitian menunjukkan bahwa turunan klorokalkon dapat berinteraksi dengan enzim
SIRT1 melalui interaksi arene-kation dan ikatan hidrogen, yang berpotensi dalam terapi kanker. Senyawa ini dapat
menjadi kandidat untuk pengembangan obat antikanker berbasis inhibitor enzim SIRT1 [29].

Meskipun Molecular Docking telah memberikan banyak wawasan dalam eksplorasi senyawa bioaktif, metode ini
memiliki beberapa keterbatasan. Salah satunya adalah tidak adanya informasi mengenai aspek farmakokinetik dan
toksikologi yang sangat penting dalam pengembangan obat. Oleh karena itu, studi lanjutan seperti uji in vitro, in
vivo, serta simulasi dinamika molekuler diperlukan untuk memvalidasi hasil docking dan memastikan efektivitas
senyawa dalam lingkungan biologis yang lebih kompleks [31,37,38].

Secara keseluruhan, Molecular Docking telah menjadi alat yang sangat berguna dalam eksplorasi kandidat obat
dari sumber alam. Temuan dari berbagai penelitian menunjukkan bahwa banyak senyawa bioaktif yang berpotensi
untuk dikembangkan lebih lanjut sebagai terapi berbagai penyakit, mulai dari diabetes hingga kanker. Namun,
tantangan utama dalam pengembangan obat baru adalah memastikan bahwa senyawa tersebut tidak hanya
memiliki aktivitas biologis yang baik, tetapi juga memiliki profil farmakokinetik dan toksisitas yang aman bagi
manusia. Dengan pendekatan yang lebih komprehensif, Molecular Docking dapat menjadi langkah awal yang
menjanjikan dalam inovasi di bidang farmasi dan kedokteran [20,39].

Keterbatasan Metode Komputasi

Meskipun metode komputasi memiliki banyak keuntungan, terdapat beberapa keterbatasan yang perlu
diperhatikan.

a. Validasi Hasil Prediksi

Salah satu masalah utama adalah validasi hasil prediksi. Hanya sebagian kecil dari studi yang berhasil melakukan
validasi eksperimental terhadap hasil prediksi yang dihasilkan oleh model komputasi. Hal ini menunjukkan bahwa
meskipun metode komputasi dapat mempercepat proses penemuan, konfirmasi eksperimental tetap diperlukan
untuk memastikan keamanan dan efektivitas kandidat obat [7].

b. Kualitas Data

Akurasi prediksi sering kali dipengaruhi oleh kualitas data yang digunakan dalam pelatihan model. Data yang
tidak representatif atau berkualitas rendah dapat menghasilkan hasil yang menyesatkan. Oleh karena itu, penting
untuk memastikan bahwa data yang digunakan dalam pelatihan model komputasi berkualitas tinggi dan
representatif [7,9]

c. Kompleksitas Sistem Biologis

Beberapa interaksi biologis sangat kompleks untuk disimulasikan secara tepat dengan komputer saat ini. Meskipun
pemodelan komputer dapat memberikan prediksi awal, kompleksitas sistem biologis sering kali memerlukan
pendekatan eksperimental untuk memahami sepenuhnya interaksi obat-target [9].

d. Keterbatasan dalam Memprediksi Efek Sinergis Senyawa

Metode komputasi sering kali berfokus pada analisis senyawa tunggal, belum banyak yang memprediksi efek
sinergis dari kombinasi senyawa. Seperti studi terkait kombinasi ektrak daru Veronia amygdalina Del. dan
Syzygium polyanthum menunjukan potensi sebagai terapi komplementer untuk diabetes melitus tipe 2 [40]. Selain
itu, studi terkait kombinasi buah pare (Momordica charntia L.) dan bawang putih (Allium sativum L.) terhadap
mencit jantan menunjukan adanya peningkatan signifikan pada efek afrodisiak saat kedua bahan dikombinasikan
dibandingkan penggunaannya secara tunggal [41]. Efek sinergis ini hanya dapat dibuktikan melalui pengamatan
eksperimentalm yang menegaskan bahawa saat ini pendekatan komputasi konvensional belum mampu menangkap
sepenuhnya kompleksitas interaksi senyawa kombinasi. Oleh Kkarena itu, integrasi antara metode komputasi dan
data eksperimental sangat penting untuk menghasilkan prediksi yang lebih akurat dan aplikatif.
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Integrasi Metode Komputasi dan Eksperimental

a. Kombinasi Molecular Docking dan Uji Biologis

Kombinasi antara Molecular Docking dan uji biologis menunjukkan peningkatan tingkat keberhasilan dalam
menemukan kandidat obat baru. Sebagai contoh, dalam penemuan inhibitor protein kinase, kombinasi antara
Molecular Docking dan uji biologis berhasil mengidentifikasi inhibitor baru yang efektif [7].

b. Pemodelan Farmakofor dan Validasi Eksperimental

Pemodelan farmakofor digunakan untuk mengidentifikasi fitur penting yang dibutuhkan senyawa aktif untuk
berinteraksi dengan target tertentu. Setelah model farmakofor dibuat, senyawa yang sesuai dapat disintesis dan
diuji secara eksperimental untuk memvalidasi prediksi komputasi [11].

Tren dan Inovasi Masa Depan

a. Penggunaan Al dalam Desain Obat

Al tidak hanya digunakan untuk analisis data, tetapi juga dalam desain senyawa baru. Dalam beberapa studi,
penggunaan Al dalam desain obat baru menunjukkan potensi untuk mengurangi waktu pengembangan hingga 50%
[11].

b. Pendekatan Hibrida

Pendekatan hibrida yang menggabungkan berbagai metode komputasi diharapkan dapat meningkatkan akurasi dan
efisiensi dalam penemuan senyawa obat baru di masa depan. Misalnya, kombinasi antara Molecular Docking,
QSAR, dan machine learning dapat memberikan prediksi yang lebih akurat tentang interaksi obat-target [18].

c. Teknologi Komputasi Kuantum

Kemajuan dalam teknologi komputasi kuantum diharapkan dapat merevolusi penemuan senyawa obat baru dengan
memungkinkan simulasi sistem biologis yang lebih kompleks dan akurat [9]. Meskipun masih dalam tahap awal,
penelitian di bidang ini menunjukkan potensi besar untuk masa depan.

5. KESIMPULAN

Metode komputasi seperti Molecular Docking, QSAR, dan machine learning telah menjadi alat yang sangat
penting dan potensial dalam penemuan senyawa obat baru modern. Meskipun menawarkan banyak keuntungan,
seperti pengurangan waktu dan biaya, serta peningkatan akurasi prediksi, metode ini juga memiliki keterbatasan
yang perlu diperhatikan, termasuk validasi hasil dan kualitas data. Integrasi antara metode komputasi dan
eksperimen laboratorium menunjukkan potensi untuk meningkatkan keberhasilan dalam penemuan senyawa obat
baru. Dengan tren yang terus berkembang dalam penggunaan Al dan teknologi komputasi kuantum, masa depan
penemuan senyawa obat baru tampak menjanjikan, dengan harapan dapat mengatasi tantangan kesehatan global
yang ada.
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