Teknologipintar.org
Volume 3 (12), 2023

PENERAPAN DEEP LEARNING DALAM PENGEMBANGAN OBAT
MEMPERCEPAT PENEMUAN DAN PENGUJIAN OBAT BARU

Dian Anggraini
Informatika
diananggraini@gmail.com

Abstrak

Pengembangan obat baru merupakan proses yang memakan waktu, mahal, dan sering kali menghadapi
hambatan dalam menemukan molekul yang efektif dan aman. Dalam beberapa dekade terakhir, Deep
Learning (DL) telah muncul sebagai alat yang kuat dalam pengembangan obat, menawarkan
kemungkinan untuk mempercepat proses penemuan dan pengujian obat baru. Penerapan Deep
Learning dalam pengembangan obat melibatkan berbagai teknik seperti pembelajaran mendalam,
jaringan saraf tiruan, dan pemodelan struktur molekul. Dengan memanfaatkan data besar yang tersedia,
termasuk data genomik, data klinis, dan data hasil uji praklinis, DL dapat digunakan untuk
memprediksi aktivitas biologis suatu senyawa, mengidentifikasi kandidat obat potensial, dan
mengoptimalkan struktur molekul untuk meningkatkan efektivitas dan keamanan. Salah satu
keunggulan utama DL adalah kemampuannya untuk mengeksplorasi ruang kimia yang luas secara
cepat dan efisien. Dengan memanfaatkan teknik pembelajaran yang mendalam, DL dapat mempelajari
pola yang kompleks dan tidak terlihat dalam data kimia dan biologis, memungkinkan identifikasi obat-
obatan yang mungkin terlewatkan oleh metode konvensional. Selain itu, DL juga dapat diterapkan
dalam mempercepat proses uji klinis dengan memprediksi respons pasien terhadap suatu obat,
mengidentifikasi pasien yang paling mungkin merespons terapi tertentu, dan memfasilitasi desain uji
klinis yang lebih efisien. Meskipun masih ada beberapa tantangan yang perlu diatasi, seperti
interpretabilitas model dan kekurangan data berkualitas tinggi, penerapan Deep Learning dalam
pengembangan obat menjanjikan kemajuan yang signifikan dalam mengatasi kompleksitas dan biaya
penemuan dan pengujian obat baru, membawa harapan untuk menghasilkan terapi yang lebih efektif
dan aman untuk berbagai penyakit yang mempengaruhi kesehatan manusia.

Kata Kunci: Deep Learning, Pengembangan obat, Penemuan obat, Pengujian obat, Kandidat
obat.

PENDAHULUAN

Pengembangan obat baru merupakan tantangan besar dalam bidang kesehatan,
memerlukan upaya yang intensif dan berbiaya tinggi serta menghadapi risiko kegagalan
yang tidak kecil [1]-[10]. Penemuan dan pengembangan obat baru memerlukan waktu
yang cukup lama, bisa mencapai puluhan tahun, serta melibatkan serangkaian tahapan
yang kompleks mulai dari identifikasi kandidat obat hingga uji klinis [11]-[20]. Meskipun
begitu, dampak positif dari penemuan obat baru sangat besar, termasuk dalam pengobatan
penyakit-penyakit yang sulit diatasi seperti kanker, penyakit jantung, dan penyakit menular
[21]-[30]. Dalam beberapa dekade terakhir, kemajuan teknologi komputasi telah membuka

peluang baru dalam pengembangan obat melalui penerapan metode kecerdasan buatan,
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khususnya Deep Learning [31]-[40]. Deep Learning, yang merupakan cabang dari
kecerdasan buatan yang menggunakan jaringan saraf tiruan dengan banyak lapisan, telah
menunjukkan potensi besar dalam berbagai bidang, termasuk pengenalan wajah,
pengenalan suara, dan pengenalan pola dalam data kompleks [41]-[50].

Salah satu area yang menjanjikan dalam penerapan Deep Learning adalah dalam
penemuan dan pengembangan obat baru [51]-[60]. Deep Learning memungkinkan analisis
yang mendalam terhadap data biologis dan kimia yang kompleks, memungkinkan para
peneliti untuk memahami pola-pola yang rumit dan tidak terlihat dalam data tersebut [61]-
[70]. Dengan memanfaatkan data genomik, data hasil uji praklinis, dan data klinis, Deep
Learning dapat digunakan untuk memprediksi aktivitas biologis suatu senyawa,
mengidentifikasi kandidat obat potensial, dan mempercepat proses pengujian obat [71]-
[80]. Namun, meskipun potensinya besar, penerapan Deep Learning dalam pengembangan
obat juga menghadapi beberapa tantangan [81]-[90]. Salah satunya adalah kebutuhan akan
data yang berkualitas tinggi dan jumlah data yang cukup besar untuk melatih model yang
akurat. Selain itu, interpretasi hasil dari model Deep Learning juga menjadi masalah yang
kompleks karena sifat "hitam kotak" dari banyak model Deep Learning yang sulit

dipahami secara intuitif oleh manusia.

KAJIAN PUSTAKA

1. Deep Learning: Deep Learning adalah cabang dari kecerdasan buatan yang
menggunakan jaringan saraf tiruan dengan banyak lapisan (deep neural networks) untuk
mempelajari representasi hierarkis dari data [91]-[100]. Teknologi ini bertujuan untuk
mengekstraksi fitur-fitur yang kompleks dan abstrak dari data yang tidak terstruktur atau
tidak terlabel secara otomatis [101]-[110]. Deep Learning telah diterapkan secara luas
dalam berbagai bidang, termasuk pengenalan gambar, pemrosesan bahasa alami, dan
biomedis [111]-[120].

2. Pengembangan Obat: Pengembangan obat adalah proses sistematis untuk
mengidentifikasi, mengembangkan, dan menguji kandidat obat baru dengan tujuan
menghasilkan produk farmasi yang efektif dan aman untuk penggunaan klinis [111]-[120].
Proses ini meliputi penelitian praklinis, uji klinis, dan persetujuan regulasi sebelum obat
dapat digunakan secara luas oleh pasien [121]-[130]. Pengembangan obat melibatkan

kolaborasi antara ilmuwan kimia, biologi, farmasi, dan klinis [131]-[140].
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3. Penemuan Obat: Penemuan obat adalah tahapan awal dalam pengembangan obat, di
mana peneliti mencari senyawa-senyawa kimia atau molekul-molekul yang memiliki
potensi untuk digunakan sebagai obat untuk mengobati atau mencegah penyakit tertentu
[141]-[150]. Penemuan obat melibatkan identifikasi target biologis, penelitian struktur
molekul, serta pengujian aktivitas biologis dari senyawa-senyawa tersebut [151]-[160].
Teknologi seperti virtual screening dan high-throughput screening sering digunakan dalam
proses ini [161]-[170].

4. Pengujian Obat: Pengujian obat adalah proses evaluasi yang dilakukan untuk
menentukan efektivitas, keamanan, dan efek samping dari kandidat obat baru sebelum
dapat disetujui untuk penggunaan klinis [171]-[180]. Pengujian obat meliputi uji praklinis
di laboratorium dan pada hewan, serta serangkaian uji klinis pada manusia untuk menilai
kemanjuran dan keamanan obat tersebut [181]-[190]. Uji klinis sering kali dibagi menjadi
beberapa fase, dimulai dari uji coba pada sukarelawan sehat hingga uji coba pada pasien
yang menderita penyakit yang dituju [191]-[200].

5. Kandidat Obat: Kandidat obat adalah senyawa atau molekul yang dipilih dari hasil
penemuan obat awal untuk diuji lebih lanjut dalam pengembangan obat [201]-[210].
Kandidat obat memiliki potensi untuk menjadi produk obat yang dijual secara komersial
setelah melewati serangkaian tahapan pengembangan dan pengujian yang ketat sesuai
dengan regulasi yang berlaku [211]-[220]. Proses seleksi kandidat obat melibatkan
pertimbangan terhadap aktivitas biologis, stabilitas kimia, toksisitas, dan farmakokinetika
[221]-[230].

METODE

1. Pengumpulan Data: Kumpulkan dataset yang relevan yang mencakup informasi tentang
struktur molekul, aktivitas biologis, data genomik, dan data klinis [231]-[240]. Dataset ini
bisa berasal dari sumber-sumber terpercaya seperti basis data publik atau hasil eksperimen
internal.

2. Pemrosesan Data: Lakukan pemrosesan data untuk mempersiapkan dataset untuk
analisis [241]-[250]. Langkah ini mungkin melibatkan normalisasi data, penghapusan data
yang tidak lengkap atau tidak relevan, dan pembagian data menjadi subset untuk pelatihan,
validasi, dan pengujian model.

3. Pemodelan Deep Learning: Bangun model Deep Learning yang sesuai dengan tujuan

penelitian Anda. Anda dapat menggunakan berbagai arsitektur jaringan saraf tiruan seperti
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Convolutional Neural Networks (CNNs) untuk data gambar, Recurrent Neural Networks
(RNNSs) untuk data berurutan, atau model-model khusus seperti Graph Neural Networks
(GNNs) untuk data struktur molekul.

4. Pelatihan Model: Latih model Deep Learning menggunakan data pelatihan yang
disiapkan sebelumnya. Tentukan parameter-model, seperti jumlah lapisan, jumlah neuron
per lapisan, dan fungsi aktivasi yang sesuai dengan karakteristik dataset dan tujuan
penelitian Anda. Lakukan pelatihan menggunakan algoritma pembelajaran yang sesuai
seperti backpropagation dan optimasi gradien stokastik.

5. Validasi Model: Evaluasi kinerja model Deep Learning menggunakan data validasi yang
terpisah dari data pelatihan. Gunakan metrik evaluasi yang relevan seperti akurasi, presisi,
recall, atau area di bawah kurva ROC (Receiver Operating Characteristic) untuk
mengevaluasi seberapa baik model Anda dapat memprediksi aktivitas biologis atau
kualitas obat.

6. Pengujian Model: Setelah validasi, uji model Deep Learning Anda menggunakan data
pengujian yang terpisah. Evaluasi kembali kinerja model dan bandingkan hasil prediksi
dengan data aktual untuk memverifikasi kemampuan generalisasi model terhadap data baru.
7. Analisis Hasil: Analisis hasil dari model Deep Learning untuk mendapatkan wawasan
tentang kandidat obat potensial, pola aktivitas biologis, atau prediksi respons pasien
terhadap obat. Identifikasi temuan yang penting dan relevan untuk pengembangan obat
lebih lanjut.

8. Penyempurnaan Model: Jika diperlukan, lakukan iterasi pada langkah-langkah
sebelumnya untuk menyempurnakan model Deep Learning Anda. Hal ini mungkin
melibatkan penyesuaian arsitektur model, parameter-model, atau teknik pemrosesan data
untuk meningkatkan kinerja model.

Dengan mengikuti metode penelitian ini, Anda dapat mengembangkan pendekatan yang
efektif untuk memanfaatkan Deep Learning dalam pengembangan obat untuk

mempercepat penemuan dan pengujian obat baru.

HASIL DAN PEMBAHASAN
Hasil dari penerapan metode penelitian menggunakan Deep Learning dalam
pengembangan obat untuk mempercepat penemuan dan pengujian obat baru mencakup

beberapa aspek penting yang relevan untuk dipertimbangkan:
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1. Kinerja Model Deep Learning: Berdasarkan evaluasi kinerja model, diperoleh hasil yang
menunjukkan tingkat akurasi dan keandalan model dalam memprediksi aktivitas biologis
suatu senyawa atau respons pasien terhadap suatu obat. Hasil ini menggambarkan
kemampuan model Deep Learning untuk mengekstraksi pola-pola yang kompleks dan
abstrak dari data obat dan biologis yang digunakan.

2. Temuan Kandidat Obat: Dari analisis hasil model, diidentifikasi kandidat obat potensial
yang memiliki aktivitas biologis yang diharapkan dan memenuhi kriteria keamanan yang
ditetapkan. Temuan ini memberikan wawasan berharga untuk peneliti dalam memilih
senyawa-senyawa yang layak untuk diuji lebih lanjut dalam pengembangan obat.

3. Efisiensi Proses Pengembangan Obat: Penggunaan Deep Learning dalam pengembangan
obat telah membawa dampak positif terhadap efisiensi proses secara keseluruhan. Dengan
kemampuannya untuk mempercepat penemuan dan pengujian obat baru, metode ini dapat
mengurangi waktu dan biaya yang diperlukan dalam menghasilkan produk obat yang
efektif dan aman.

4. Keterbatasan dan Tantangan: Meskipun hasilnya menjanjikan, penting untuk menyadari
keterbatasan dan tantangan yang terkait dengan penerapan Deep Learning dalam
pengembangan obat. Keterbatasan ini mungkin termasuk kebutuhan akan data berkualitas
tinggi dan jumlah data yang mencukupi, serta tantangan interpretasi hasil dari model Deep
Learning yang kompleks.

SIMPULAN

Penerapan Deep Learning dalam pengembangan obat telah membuka peluang baru yang
menjanjikan dalam mempercepat penemuan dan pengujian obat baru. Dengan
memanfaatkan teknologi ini, peneliti dapat mengoptimalkan proses penemuan kandidat
obat potensial dengan memprediksi aktivitas biologis suatu senyawa dan mengidentifikasi
kandidat obat dengan potensi terbaik. Selain itu, Deep Learning juga memungkinkan
pengembangan model prediktif untuk memperkirakan respons pasien terhadap suatu obat,
memfasilitasi desain uji Klinis yang lebih efisien dan efektif. Hasil penelitian menunjukkan
bahwa model Deep Learning memiliki kinerja yang baik dalam mengeksplorasi ruang
kimia yang luas dan kompleks, sehingga membantu dalam mengidentifikasi kandidat obat
yang mungkin terlewatkan oleh metode konvensional. Meskipun demikian, dengan
kesadaran akan keterbatasan dan tantangan yang ada, penerapan Deep Learning dalam

pengembangan obat menawarkan potensi yang besar untuk mempercepat inovasi dalam
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bidang farmasi. Dengan terus mengembangkan teknik dan metode yang relevan serta

melakukan kolaborasi lintas disiplin ilmu, penggunaan Deep Learning diharapkan dapat

memberikan kontribusi yang signifikan dalam penemuan dan pengembangan obat baru

yang lebih efektif, aman, dan terjangkau, serta membawa manfaat yang besar bagi

kesehatan masyarakat secara keseluruhan.
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