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KATA PENGANTAR

Puji syukur ke hadirat Tuhan Yang Maha Esa atas segala rahmat
dan karunia-Nya sehingga buku referensi yang berjudul “Bioaktivitas
Senyawa: Dasar Teori dan Pendekatan Komputasional” dapat
diselesaikan dengan baik. Buku ini disusun sebagai salah satu upaya
untuk menyediakan sumber belajar dan referensi ilmiah yang
komprehensif mengenai penerapan metode komputasional dalam
penelitian bioaktivitas senyawa, khususnya dalam bidang kimia,
farmasi, bioteknologi, bioinformatika, dan penemuan obat (drug
discovery).

Perkembangan ilmu pengetahuan dan teknologi, terutama di
bidang komputasi, telah membawa perubahan besar dalam cara para
peneliti memahami hubungan antara struktur molekul dan aktivitas
biologis. Jika sebelumnya proses identifikasi kandidat senyawa
bioaktif sangat bergantung pada eksperimen laboratorium yang
memerlukan waktu dan biaya yang besar, saat ini berbagai metode
komputasional mampu mempercepat proses tersebut melalui
pendekatan yang lebih efisien dan sistematis. Metode-metode seperti
Quantitative Structure-Activity Relationship (QSAR), Molecular Docking,
Molecular Dynamics, Virtual Screening, prediksi ADMET, serta
penerapan Artificial Intelligence telah menjadi bagian penting dalam
penelitian bioaktivitas modern. Buku ini disusun untuk memberikan
pemahaman yang terintegrasi mengenai berbagai pendekatan
komputasional tersebut, mulai dari konsep dasar hingga
penerapannya dalam penelitian bioaktivitas senyawa. Pembahasan di
dalam buku tidak hanya mencakup aspek teoritis, tetapi juga disertai
contoh penerapan, studi kasus, target protein yang umum digunakan,
platform analisis berbasis web, serta strategi integrasi berbagai metode

komputasional dalam penemuan kandidat obat baru. Dengan



demikian, pembaca diharapkan dapat memahami tidak hanya
bagaimana suatu metode bekerja, tetapi juga bagaimana metode
tersebut digunakan secara bersama-sama dalam suatu alur penelitian
yang komprehensif.

Buku ini ditujukan bagi mahasiswa sarjana, magister, dan
doktoral, dosen, peneliti, serta praktisi yang memiliki minat dalam
bidang kimia komputasi, kimia medis, farmasi, ilmu hayati, dan
bioinformatika. Materi yang disajikan diharapkan dapat menjadi
referensi dalam kegiatan perkuliahan, penelitian, maupun
pengembangan keilmuan yang berfokus pada eksplorasi dan analisis
senyawa bioaktif. Penulis menyadari bahwa buku ini masih memiliki
berbagai keterbatasan dan belum sepenuhnya mencakup seluruh
perkembangan terbaru yang berlangsung sangat cepat di bidang
komputasi dan kecerdasan buatan. Oleh karena itu, kritik, saran, dan
masukan yang konstruktif sangat diharapkan untuk penyempurnaan
buku ini pada edisi berikutnya.

Akhir kata, penulis berharap buku ini dapat memberikan manfaat
yang luas bagi pengembangan ilmu pengetahuan, khususnya dalam
mendukung penelitian bioaktivitas senyawa berbasis komputasional
dan mendorong lahirnya inovasi-inovasi baru dalam bidang

kesehatan, farmasi, dan penemuan obat.
Penulis

Anderson Arnold Aloanis



PRAKATA

Perkembangan ilmu pengetahuan pada abad ke-21 ditandai oleh
semakin kuatnya integrasi antara sains dasar, teknologi informasi, dan
komputasi. Dalam bidang kimia, farmasi, dan ilmu hayati, kemajuan
tersebut telah mengubah paradigma penelitian dari pendekatan yang
sepenuhnya eksperimental menuju pendekatan yang terintegrasi
dengan metode komputasional. Saat ini, bioaktivitas senyawa tidak
lagi hanya bergantung pada pengujian laboratorium, tetapi juga
didukung oleh berbagai teknik komputasi yang mampu memprediksi
aktivitas biologis, interaksi molekuler, sifat farmakokinetik, hingga
potensi toksisitas suatu senyawa secara lebih cepat dan efisien.

Buku “Bioaktivitas Senyawa: Dasar Teori dan Pendekatan
Komputasional” disusun sebagai respons terhadap kebutuhan akan
sumber referensi yang membahas secara sistematis dan komprehensif
berbagai metode komputasional yang digunakan dalam penelitian
bioaktivitas. Materi yang disajikan mencakup konsep dasar
bioaktivitas senyawa, deskriptor molekul dan QSAR, Molecular
Docking, Molecular Dynamics, Virtual Screening, prediksi ADMET,
penerapan Machine Learning dan Artificial Intelligence, berbagai
platform analisis berbasis web, hingga strategi integrasi metode
komputasional dalam penemuan kandidat obat baru.

Penyusunan buku ini didasarkan pada perkembangan terkini di
bidang Computer-Aided Drug Design (CADD), bioinformatika, dan
kimia komputasi, serta diperkaya dengan berbagai hasil penelitian
dan pengalaman akademik penulis dalam bidang sintesis senyawa
bioaktif, peptida bioaktif, dan studi in silico. Oleh karena itu, buku ini
tidak hanya menghadirkan landasan teoritis, tetapi juga memberikan
contoh-contoh praktis yang dapat digunakan sebagai panduan dalam

penelitian maupun pembelajaran.
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Kami berharap buku ini dapat menjadi referensi bagi mahasiswa,
dosen, peneliti, dan praktisi yang ingin memahami serta menerapkan
metode komputasional dalam bioaktivitas senyawa. Selain itu, buku
ini diharapkan mampu mendukung pengembangan penelitian
multidisiplin yang menghubungkan kimia, farmasi, biologi,
bioinformatika, dan kecerdasan buatan dalam upaya menemukan
senyawa bioaktif yang lebih efektif, aman, dan inovatif. Penyusunan
buku ini tentu tidak terlepas dari berbagai keterbatasan. Oleh karena
itu, kami sangat terbuka terhadap kritik dan saran yang membangun
demi penyempurnaan isi buku pada masa yang akan datang. Semoga
buku ini dapat memberikan kontribusi positif bagi pengembangan
ilmu pengetahuan dan menjadi salah satu rujukan yang bermanfaat

dalam bidang analisis bioaktivitas senyawa berbasis komputasional.
Penulis

Anderson Arnold Aloanis
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BAB 1
PENDAHULUAN

A. LATAR BELAKANG BIOAKTIVITAS SENYAWA

Bioaktivitas senyawa merupakan fondasi penting dalam
pengembangan ilmu kimia, biologi, dan farmasi yang mendalami
pengaruh senyawa terhadap sistem biologis secara spesifik. Dalam
sejarah perkembangannya, penelitian terhadap bioaktivitas telah
menjadi jembatan penghubung antara disiplin kimia dan biologi
molekuler, di mana pemahaman tentang interaksi molekul dan
organisme membuka peluang besar untuk penemuan obat, pestisida,
maupun senyawa bioaktif lain yang bermanfaat bagi kehidupan
manusia. Seiring bertambahnya kebutuhan akan terapi yang lebih
spesifik dan efektif, penemuan senyawa baru yang memiliki potensi
bioaktivitas semakin menjadi prioritas utama. Senyawa-senyawa ini
dapat berasal dari alam maupun hasil sintesis laboratorium, dan
masing-masing harus melalui serangkaian uji bioaktivitas untuk
menentukan efektivitas serta keamanannya. Proses analisis ini tidak
hanya melibatkan pengujian secara eksperimen, tetapi juga
pemanfaatan data historis dan kecerdasan buatan untuk mempercepat
penemuan senyawa unggulan.

Metodologi analisis bioaktivitas berkembang pesat seiring
kemajuan teknologi. Mulai dari screening awal melalui uji in vitro,
dilanjutkan dengan analisis in vivo, hingga pendekatan
komputasional yang mampu memprediksi interaksi senyawa dengan

target biologis secara lebih efisien. Pendekatan komputasi telah
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membuka peluang baru dalam riset, memungkinkan peneliti untuk
mensimulasikan interaksi molekul dan memperkirakan potensi
bioaktivitas sebelum dilakukan riset laboratorium yang memakan
waktu dan biaya besar.

Melalui analisis bioaktivitas, para peneliti dapat mengidentifikasi
senyawa-senyawa yang berpotensi tinggi untuk dikembangkan
menjadi obat atau produk bioaktif lainnya. Analisis ini juga berperan
dalam menyeleksi dan mengeliminasi senyawa yang tidak memenuhi
standar bioaktifitas, sehingga proses penemuan dan pengembangan
senyawa menjadi lebih efisien. Dengan demikian, penggunaan sumber
daya dan waktu dapat ditekan secara signifikan.

Selain untuk penemuan obat, pemahaman terhadap bioaktivitas
senyawa menjadi krusial dalam pengembangan produk pertanian,
pengelolaan lingkungan, serta aplikasi bioteknologi lainnya. Misalnya,
senyawa bioaktif dapat digunakan sebagai agen antimikroba alami,
pestisida ramah lingkungan, atau bahan dasar untuk terapi inovatif
yang menjawab tantangan kesehatan modern. Dengan pendekatan
analisis yang semakin terintegrasi dan berbasis teknologi, diharapkan
inovasi di bidang bioaktivitas senyawa dapat memberikan manfaat
luas bagi masyarakat dan kemajuan ilmu pengetahuan. Kerangka ini
menjadi landasan bagi penelitian selanjutnya, menegaskan
pentingnya analisis yang komprehensif dan multidisiplin demi

menjawab kebutuhan zaman yang semakin kompleks dan dinamis.

B. PENTINGNYA PENDEKATAN KOMPUTASIONAL DALAM

BIOAKTIVITAS
Pendekatan komputasional dalam analisis bioaktivitas senyawa

merupakan metode yang memanfaatkan teknologi komputer dan

algoritma canggih untuk memahami, memprediksi, serta
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mengevaluasi interaksi antara senyawa kimia dan sistem biologis.
Metode ini hadir sebagai solusi inovatif di tengah kebutuhan akan
proses analisis yang lebih cepat, akurat, dan efisien dalam penelitian
biologi molekuler, farmasi, maupun bioteknologi. Dengan
mengintegrasikan data molekuler, struktur senyawa, dan model
biologis, pendekatan komputasional mampu memberikan gambaran
yang mendalam mengenai potensi bioaktivitas sebelum dilakukan uji
laboratorium secara langsung.

Salah satu keunggulan utama pendekatan komputasional adalah
efisiensi waktu dan sumber daya. Metode ini memungkinkan peneliti
untuk melakukan screening ribuan hingga jutaan senyawa secara
virtual, sehingga proses seleksi dapat dilakukan tanpa harus
menghabiskan biaya dan tenaga untuk eksperimen fisik yang sering
kali memakan waktu lama. Selain itu, komputasi menawarkan tingkat
akurasi yang tinggi dalam memprediksi kemungkinan interaksi
molekul dengan target biologis, berkat kemajuan algoritma dan
kecerdasan buatan yang mampu mengidentifikasi pola-pola kompleks
dalam data bioaktivitas.

Dalam konteks penemuan dan pengembangan obat modern,
pendekatan komputasional memainkan peran yang sangat penting.
Melalui teknik seperti molecular docking, simulasi dinamika molekul,
dan machine learning, peneliti dapat mengidentifikasi senyawa
kandidat yang memiliki peluang besar untuk menjadi obat baru.
Proses ini tidak hanya mempercepat penemuan obat, tetapi juga
meningkatkan ~ kemungkinan = keberhasilan = dalam  tahap
pengembangan dengan mengurangi risiko kegagalan akibat senyawa
yang tidak efektif atau berpotensi toksik. Integrasi database
bioaktivitas dan model prediksi juga membantu dalam
mengoptimalkan desain senyawa farmasi yang lebih spesifik dan

aman.
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Integrasi antara pendekatan komputasional dan eksperimen
laboratorium menjadi kunci dalam menghasilkan hasil yang valid dan
dapat diandalkan. Hasil prediksi dari komputasi digunakan sebagai
panduan awal untuk memilih senyawa yang layak diuji secara in vitro
maupun in vivo. Dengan demikian, pendekatan ini tidak
menggantikan eksperimen, melainkan melengkapi dan memperkuat
proses riset dengan memberikan data yang lebih terarah. Kolaborasi
antara ahli komputer, kimia, dan biologi sangat diperlukan agar hasil
analisis komputasional dapat diterjemahkan secara tepat dalam
konteks biologis nyata.

Computational Bioactivity Analysis Workflow

Compound Library

—y
Docking & Scoring

Molecular Docking Bioactivity Prediction

Virtual Screening

Activity Models
High
»

o i = B
Binding Mode
Molecular Visualization | ICs0/ pICso

) 4

Analysis & Results

Hit Compounds Activity Profiling Data Visualization

Gambar 1.1. alur kerja pendekatan komputasional untuk senyawa
bioaktif
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Meski memiliki banyak keunggulan, pendekatan komputasional
juga menghadapi sejumlah tantangan dan keterbatasan. Validitas
model sangat bergantung pada kualitas data dan pemahaman
terhadap mekanisme biologis yang kompleks. Beberapa prediksi
masih perlu diverifikasi melalui uji laboratorium untuk memastikan
keakuratan dan relevansi hasil. Selain itu, keterbatasan perangkat
keras, software, serta kemampuan interpretasi hasil menjadi aspek
yang harus terus ditingkatkan. Solusi yang dapat dilakukan adalah
dengan memperbarui model secara berkala, memperluas database
bioaktivitas, serta meningkatkan kolaborasi multidisiplin dalam
pengembangan algoritma dan teknologi komputasi.

Dampak pendekatan komputasional terhadap pengembangan
ilmu pengetahuan sangat signifikan. Metode ini telah membuka
peluang baru dalam riset bioaktivitas, mempercepat inovasi di bidang
obat, pertanian, dan bioteknologi. Prospek ke depan menunjukkan
bahwa pendekatan komputasional akan semakin terintegrasi dengan
teknologi big data dan kecerdasan buatan, sehingga mampu
menghadirkan analisis yang lebih komprehensif, prediktif, dan adaptif
terhadap kebutuhan zaman. Dengan demikian, mahasiswa dan
peneliti sains di Indonesia dapat memanfaatkan pendekatan ini untuk

menjawab tantangan riset yang semakin kompleks dan dinamis.
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BAB 2
DASAR-DASAR
BIOAKTIVITAS SENYAWA

Bab ini membahas dasar-dasar bioaktivitas senyawa sebagai
fondasi penting dalam memahami bagaimana suatu senyawa dapat
mempengaruhi sistem biologis. Pengetahuan mengenai bioaktivitas
sangat krusial, khususnya dalam konteks penemuan obat,
pengembangan bahan aktif pertanian, maupun aplikasi bioteknologi
lainnya. Pada bab ini, pembaca akan diajak untuk menelusuri konsep
dan definisi bioaktivitas secara komprehensif, sehingga dapat
membedakan antara aktivitas biologis yang spesifik dan nonspesifik.

Selain itu, bab ini menguraikan klasifikasi senyawa berdasarkan
aktivitas biologisnya, seperti senyawa yang bersifat antimikroba,
antiinflamasi, antikanker, atau senyawa yang memiliki aktivitas
ganda. Klasifikasi ini membantu dalam penentuan strategi penelitian
lebih lanjut dan pemilihan model biologis yang sesuai. Tidak hanya
itu, prinsip-prinsip interaksi antara senyawa dan target biologi juga
dibahas secara mendalam, mulai dari aspek pengikatan molekul
hingga mekanisme aksi di tingkat seluler dan molekuler. Dengan
memahami  interaksi ini, pembaca  diharapkan mampu
mengidentifikasi faktor-faktor yang memengaruhi efektivitas dan
selektivitas suatu senyawa.

Dengan cakupan materi tersebut, bab ini menjadi landasan

penting sebelum memasuki pendekatan komputasional yang lebih
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lanjut. Pemahaman dasar-dasar bioaktivitas akan memudahkan dalam
melakukan analisis, interpretasi, serta pengembangan senyawa
dengan aktivitas biologis yang diharapkan, sehingga penelitian
maupun aplikasi praktis di bidang sains dan teknologi dapat berjalan
lebih terarah dan efektif.

A. DEFINISI DAN KONSEP BIOAKTIVITAS

Bioaktivitas adalah kemampuan suatu senyawa untuk
menimbulkan respons atau efek tertentu pada sistem biologis, baik
pada tingkat sel, jaringan, organ, maupun organisme secara
keseluruhan. Sifat ini menjadi indikator utama dalam menentukan
potensi suatu senyawa sebagai bahan aktif yang dapat digunakan
dalam bidang kesehatan, pertanian, dan bioteknologi. Secara umum,
bioaktivitas dapat diartikan sebagai potensi atau sifat molekul untuk
mempengaruhi proses fisiologis dan biokimia pada makhluk hidup.
Pengaruh ini dapat berupa stimulasi, inhibisi, atau modifikasi fungsi
biologis, sehingga memberikan dampak pada keseimbangan dan
mekanisme kerja sistem tubuh.

Konsep bioaktivitas sangat erat kaitannya dengan interaksi
spesifik antara senyawa dan target biologis, misalnya enzim, reseptor,
atau asam nukleat. Interaksi ini menentukan tingkat efektivitas dan
selektivitas aksi senyawa, serta menjadi dasar bagi penentuan strategi
penelitian lanjut dalam pengembangan senyawa farmasi atau bahan
aktif lainnya. Pemahaman terhadap bioaktivitas sangat penting dalam
proses penemuan obat dan pengembangan bahan aktif pertanian.
Dengan mengetahui mekanisme aksi dan target biologis yang relevan,
peneliti dapat mengidentifikasi dan memilih senyawa yang memiliki
peluang lebih besar untuk memberikan manfaat terapeutik atau

fungsional. Hanya senyawa yang menunjukkan bioaktivitas relevan
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yang layak dikaji lebih lanjut dalam penelitian maupun aplikasi
praktis. Hal ini menegaskan perlunya analisis mendalam terhadap
aspek bioaktivitas sebelum suatu senyawa diimplementasikan dalam
bidang sains dan teknologi, agar hasilnya lebih terarah dan efektif

dalam menjawab tantangan riset masa kini.

B. KLASIFIKASI SENYAWA BERDASARKAN AKTIVITAS

BIOLOGIS

Pemahaman mengenai bioaktivitas senyawa merupakan fondasi

penting dalam analisis farmakologis modern, terutama ketika
pendekatan komputasional digunakan untuk memetakan interaksi
molekuler dan memprediksi potensi terapeutik. Senyawa bioaktif
tidak hanya dibedakan berdasarkan struktur kimianya, tetapi juga
berdasarkan aktivitas biologis yang muncul dari interaksi mereka
dengan target biomolekuler tertentu. Aktivitas ini dapat berupa
penghambatan enzim, modulasi jalur sinyal, perlindungan sel dari
stres oksidatif, hingga pengaturan respons imun. Delapan artikel yang
dianalisis dalam buku ini memberikan gambaran luas mengenai
keragaman aktivitas biologis senyawa alami dari berbagai sumber—
tanaman obat, mikroalga, buah-buahan, hingga senyawa pangan.
Melalui pendekatan seperti molecular docking, molecular dynamics,
QSAR modeling, ADMET prediction, dan toxicity modeling, aktivitas
biologis tersebut dapat dipetakan secara sistematis. Dari keseluruhan
temuan tersebut, senyawa-senyawa bioaktif dapat diklasifikasikan ke
dalam enam kelompok besar aktivitas biologis yang paling relevan

dalam penemuan obat berbasis komputasi.
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GLOSARIUM

Absorption
Proses masuknya senyawa atau obat ke dalam sirkulasi sistemik

setelah pemberian melalui rute tertentu.

ADMET (Absorption, Distribution, Metabolism, Excretion, Toxicity)
Pendekatan komputasional untuk memprediksi sifat farmakokinetik

dan toksikologi suatu senyawa.

Affinity (Afinitas)
Tingkat kekuatan interaksi atau kecenderungan suatu ligan untuk

berikatan dengan target biologis.

Algorithm (Algoritma)
Serangkaian langkah matematis atau komputasional yang digunakan

untuk menyelesaikan suatu permasalahan.

Artificial Intelligence (Al)
Cabang ilmu komputer yang memungkinkan sistem komputer
melakukan tugas yang menyerupai kecerdasan manusia, seperti

belajar, mengenali pola, dan membuat prediksi.

Binding Affinity
Ukuran kekuatan pengikatan antara ligan dan protein target.

Binding Site

Daerah spesifik pada protein yang menjadi lokasi pengikatan ligan.
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Bioaktivitas
Kemampuan suatu senyawa untuk menghasilkan efek biologis pada

organisme hidup.

Bioavailability
Persentase senyawa yang mencapai sirkulasi sistemik dalam bentuk

aktif setelah pemberian.

Bioinformatics
Bidang ilmu yang menggabungkan biologi, statistik, dan komputasi

untuk menganalisis data biologis.

Computer-Aided Drug Design (CADD)
Pendekatan komputasional yang digunakan untuk mempercepat

proses penemuan dan pengembangan obat.

Consensus Scoring
Metode evaluasi docking yang menggabungkan beberapa fungsi
skoring untuk meningkatkan akurasi prediksi.

Descriptor Molekul
Representasi numerik yang menggambarkan karakteristik fisikokimia,

struktural, atau elektronik suatu molekul.
Docking Score

Nilai yang dihasilkan dari simulasi docking untuk menggambarkan

kualitas interaksi protein-ligan.
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Drug-Likeness
Karakteristik molekul yang menunjukkan kesesuaiannya untuk

dikembangkan menjadi kandidat obat.

Ensemble
Kumpulan kondisi termodinamika tertentu yang digunakan dalam

simulasi molecular dynamics.

Force Field
Kumpulan persamaan dan parameter yang digunakan untuk

menghitung energi dan gaya antaratom dalam simulasi molekuler.

Gene Ontology (GO)
Sistem klasifikasi yang digunakan untuk mendeskripsikan fungsi

biologis gen dan protein.

Hydrogen Bond (Ikatan Hidrogen)

Interaksi nonkovalen antara atom donor hidrogen dan atom akseptor
elektron yang berperan penting dalam stabilitas kompleks
biomolekuler.

In Silico
Pendekatan penelitian yang dilakukan menggunakan simulasi atau

analisis berbasis komputer.
Lead Compound

Senyawa yang menunjukkan aktivitas biologis menjanjikan dan
berpotensi dikembangkan lebih lanjut menjadi obat.
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Ligand (Ligan)
Molekul yang dapat berinteraksi atau berikatan dengan target

biologis, seperti protein atau reseptor.

Lipinski’s Rule of Five
Aturan yang digunakan untuk memperkirakan kelayakan suatu

molekul sebagai obat oral.

Machine Learning
Cabang kecerdasan buatan yang memungkinkan komputer belajar

dari data untuk membuat prediksi atau keputusan.

Metabolism
Proses transformasi kimia suatu senyawa dalam tubuh, umumnya

oleh enzim.

Molecular Dynamics (MD)
Metode simulasi komputasional yang mempelajari pergerakan atom

dan molekul sebagai fungsi waktu.

Molecular Docking
Metode komputasional untuk memprediksi orientasi dan afinitas

pengikatan ligan terhadap protein target.
Network Pharmacology

Pendekatan yang mempelajari interaksi antara senyawa, target

biologis, dan jalur molekuler dalam suatu sistem biologis.
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Pharmacophore
Susunan fitur molekuler penting yang diperlukan untuk

menghasilkan aktivitas biologis tertentu.

Protein Data Bank (PDB)
Basis data internasional yang menyimpan struktur tiga dimensi

protein dan biomolekul lainnya.

QSAR (Quantitative Structure-Activity Relationship)
Metode yang menghubungkan struktur molekul dengan aktivitas

biologis menggunakan model matematis dan statistik.

Radius of Gyration (Rg)
Parameter yang digunakan untuk mengevaluasi tingkat kekompakan

struktur molekul selama simulasi.

Receptor (Reseptor)
Protein yang dapat mengenali dan berinteraksi dengan ligan tertentu
sehingga menghasilkan respons biologis.

Root Mean Square Deviation (RMSD)
Parameter yang digunakan untuk mengukur perubahan struktur

keseluruhan selama simulasi molecular dynamics.

Root Mean Square Fluctuation (RMSF)
Parameter yang digunakan untuk mengukur fleksibilitas masing-

masing residu asam amino selama simulasi.
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Scoring Function
Model matematis yang digunakan untuk memperkirakan energi

pengikatan antara protein dan ligan.

Structure-Based Drug Design (SBDD)
Pendekatan desain obat yang memanfaatkan informasi struktur tiga

dimensi target biologis.

Target Protein
Protein yang menjadi sasaran interaksi suatu senyawa bioaktif atau
obat.

Virtual Screening

Metode komputasional untuk menyaring sejumlah besar senyawa

guna menemukan kandidat yang berpotensi aktif secara biologis.
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BIOAKTIVITAS

DASAR TEORI DAN PENDEKATAN
KOMPUTASIONAL

Perkembangan ilmu pengetahuan dan teknologi,
terutama di bidang komputasi, telah membawa perubahan
besar dalam cara para peneliti memahami hubungan antara
struktur molekul dan aktivitas biologis. Jika sebelumnya proses
identifikasi kandidat senyawa bioaktif sangat bergantung pada
eksperimen laboratorium yang memerlukan wakiu dan biaya
yang besar, saat ini berbagai metode komputasional mampu
mempercepat proses tersebut melalui pendekatan yang lebih
efisien dan sistematis. Metode-metode seperti Quantitative
Structure-Activity Relationship (QSAR), Molecular Docking,
Molecular Dynamics, Virtual Screening, prediksi ADMET, serta
penerapan Artificial Intelligence telah menjadi bagian pentin
dalam penelitian bioaktivitas modern. Buku ini disusun untu
memberikan pemahaman yang terintegrasi mengenai berbagai
ﬁendekq’rqn omputasional tersebut, mulai dari konsep dasar

ingga penerapannya dalam penelitian bioaktivitas senyawa.
Pembahasan di dalam buku tidak hanya mencakup aspek
teoritis, tetapi juga disertai contoh penerapan, studi kasus, target
protein yang umum digunakan, platform analisis berbasis web,
serta strategi integrasi berbagai metode komputasional dalam
penemuan kandidat obat baru. Den% n demikian, pembaca
diharapkan dapat memahami tidak hanya bagalmana suatu
metode bekerja, tetapi juga bagaimana metode tersebut
digunakan secara bersama-sama dalam suatu alur penelitian
yang komprehensif.
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