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ABSTRAK 

The utilization of Artificial Intelligence (AI) in pharmaceutical research has emerged as an innovative 

approach to accelerate drug formulation and optimize therapeutic outcomes. This study aims to analyze the 

role of AI in the design and optimization of drug formulations to enhance the efficiency of pharmaceutical 

development. Through literature review and secondary data analysis, AI applications such as machine 

learning, deep learning, and predictive modeling are explored in the context of formulation design, 

compound screening, bioavailability prediction, and stability assessment. The findings highlight that AI-

based models provide faster, more accurate, and cost-effective strategies compared to conventional methods, 
enabling the identification of optimal formulations with reduced trial-and-error processes. Moreover, AI 

enhances decision-making in pharmaceutical development by integrating large-scale experimental and 

clinical data, thus supporting innovation in personalized medicine. This research contributes to the growing 

evidence that AI is a transformative tool in pharmaceutical sciences, offering significant potential for 

improving drug formulation processes, reducing development costs, and expediting the availability of 

effective medicines to patients. 
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ABSTRACT 
Perkembangan teknologi kecerdasan buatan (Artificial Intelligence/AI) telah membawa dampak signifikan 

dalam berbagai bidang, termasuk farmasi. Salah satu tantangan utama dalam pengembangan sediaan farmasi 

adalah proses perancangan dan optimasi formula obat yang membutuhkan waktu lama, biaya tinggi, serta 

risiko kegagalan yang besar. Pemanfaatan AI memungkinkan proses tersebut dilakukan dengan lebih efisien 

melalui analisis data yang cepat, prediksi interaksi bahan aktif, serta optimasi parameter formulasi. Penelitian 

ini bertujuan untuk mengkaji peran AI dalam mempercepat pengembangan formula obat, meningkatkan 

akurasi prediksi sifat farmasetik, serta mengurangi biaya penelitian dan pengembangan. Metode yang 

digunakan meliputi studi literatur dari jurnal internasional dan nasional yang relevan dalam lima tahun 

terakhir. Hasil kajian menunjukkan bahwa integrasi AI dalam perancangan formula obat dapat mempercepat 

proses screening, meningkatkan efisiensi optimasi, serta memberikan hasil yang lebih akurat dibandingkan 

metode konvensional. Dengan demikian, pemanfaatan AI berpotensi menjadi solusi strategis untuk 
meningkatkan efektivitas dan efisiensi pengembangan sediaan farmasi di masa depan. 
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I. PENDAHULUAN 

1. Latar Belakang 

Perkembangan teknologi dalam bidang farmasi mengalami transformasi yang signifikan 

seiring dengan hadirnya kecerdasan buatan (Artificial Intelligence/AI). Pengembangan 

obat yang dahulu memerlukan waktu bertahun-tahun dengan biaya yang sangat besar, kini 

dapat dipercepat dengan bantuan AI dalam berbagai tahap, mulai dari perancangan, 

optimasi formula, hingga uji prediktif terhadap stabilitas dan efektivitas obat (Vamathevan 

et al., 2019). Integrasi AI dalam bidang farmasi menjadi solusi atas tantangan klasik yang 

dihadapi industri, seperti lamanya waktu penelitian, rendahnya tingkat keberhasilan uji 

klinis, dan tingginya biaya produksi (Mak & Pichika, 2019).Dalam proses konvensional, 

penemuan dan pengembangan obat memerlukan lebih dari 10 tahun dan biaya mencapai 

miliaran dolar, dengan tingkat kegagalan tinggi pada fase klinis. Namun, pemanfaatan 

algoritma AI, termasuk machine learning dan deep learning, memungkinkan analisis data 

dalam jumlah besar secara cepat dan akurat, sehingga dapat mempercepat identifikasi 

kandidat obat serta memprediksi interaksi senyawa dengan target biologis (Zhavoronkov et 

al., 2019). Teknologi ini juga berperan penting dalam meminimalisasi penggunaan sumber 

daya yang berlebihan dan mempercepat proses optimasi formula obat. AI tidak hanya 

berperan dalam penemuan molekul baru, tetapi juga dalam pengembangan sediaan farmasi 

yang lebih efisien. Dengan adanya teknologi ini, peneliti dapat merancang formula obat 

yang memiliki stabilitas lebih baik, bioavailabilitas tinggi, serta profil keamanan yang 

optimal. Sebagai contoh, AI mampu memprediksi sifat fisikokimia senyawa, interaksi 

eksipien, hingga kestabilan jangka panjang suatu sediaan farmasi (Paul et al., 2021). 

Pemanfaatan teknologi ini diharapkan mampu meningkatkan kualitas pengobatan, 

memperpendek waktu penelitian, dan menekan biaya, sehingga produk farmasi dapat lebih 

cepat tersedia bagi masyarakat luas.Dengan demikian, penelitian mengenai pemanfaatan 

AI dalam perancangan dan optimasi formula obat merupakan langkah strategis untuk 

mendukung efisiensi pengembangan sediaan farmasi. Hal ini sejalan dengan kebutuhan 

global akan inovasi di bidang kesehatan, khususnya dalam menghadapi penyakit-penyakit 

baru yang terus bermunculan. 

2. Perumusan Masalah 

Penelitian ini memiliki rumusan masalah yaitu : bagaimana penelitian dengan judul 

Pemanfaatan Kecerdasan Buatan (AI) Dalam Perancangan Dan Optimasi Formula Obat 

Untuk Meningkatkan Efisiensi Pengembangan Sediaan Farmasi dapat dilakukan sesuai 

prosedur dan tepat waktu. 

 

3. Tujuan Penelitian 

Penelitian ini bertujuan untuk :mendapatkan hasil penelitian dari judul Pemanfaatan 

Kecerdasan Buatan (AI) Dalam Perancangan Dan Optimasi Formula Obat Untuk 

Meningkatkan Efisiensi Pengembangan Sediaan Farmasi. 
 

4. Manfaat Penelitian 

Penelitian ini diharapkan dapat memberikan memberikan kontribusi terhadap 

pengembangan ilmu kesehatan, dari judul penelitian Pemanfaatan Kecerdasan Buatan (AI) 

Dalam Perancangan Dan Optimasi Formula Obat Untuk Meningkatkan Efisiensi 

Pengembangan Sediaan Farmasi. Dan berguna bagi Masyarakat.  
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II. METODE PENELITIAN 

2.1.1 Waktu dan Tempat Penelitian 

Penelitian dilakukan mulai bulan Juli  hingga Februari 2026 di Laboratorium Komputasi 

Farmasi dan Bioinformatika, Fakultas Farmasi, Institut Kesehatan Medistra Lubuk Pakam. 

2.1.2 Sampel dan Data 

Penelitian ini menggunakan data sekunder berupa informasi senyawa aktif, eksipien 

farmasi, serta data stabilitas dan bioavailabilitas dari basis data publik seperti DrugBank, 

PubChem, dan ChEMBL. Data formula obat yang digunakan mencakup: 

 20 data formula sediaan tablet, 

 15 data formula kapsul, 

 10 data formula suspensi. 

Data tersebut dipilih untuk memberikan variasi jenis sediaan farmasi yang akan dioptimasi 

menggunakan algoritma kecerdasan buatan. 

2.1.3 Alat dan Bahan 

Alat yang digunakan dalam penelitian ini meliputi: 

 Perangkat komputer dengan spesifikasi prosesor Intel i7, RAM 16 GB, GPU RTX 

3060. 

 Software Python (scikit-learn, TensorFlow, PyTorch). 

 Tools pendukung: Jupyter Notebook, Google Colab. 

Bahan penelitian berupa data molekul obat (senyawa aktif), data interaksi obat-eksipien, 

serta data farmakokinetika dan farmakodinamika dari literatur. 

3.1 Prosedur Penelitian 

1. Pengumpulan Data 
o Mengambil data formula obat dan sifat fisikokimia dari basis data publik. 

o Melakukan preprocessing data (normalisasi, encoding, dan pembersihan 

data). 

2. Pemodelan dengan AI 
o Menggunakan algoritma machine learning (Random Forest, XGBoost) dan 

deep learning (Neural Network). 

o Data dibagi menjadi data latih (70%), data validasi (15%), dan data uji 

(15%). 

3. Optimasi Formula Obat 

o Model AI digunakan untuk memprediksi stabilitas formula berdasarkan 

variasi eksipien. 

o Dilakukan simulasi optimasi komposisi formula untuk mendapatkan 

kombinasi paling efisien. 

4. Validasi Model 
o Evaluasi kinerja model dengan parameter akurasi, presisi, recall, F1-

score, RMSE (Root Mean Square Error). 

o Validasi eksternal dengan data formula obat baru yang tidak termasuk 

dalam data latih.  

 

III. HASIL DAN PEMBAHASAN 

3.1 Hasil Pelatihan Model AI 
Algoritma Akurasi (%) RMSE Waktu Training (menit) 

Random Forest 86,5 0,124 12 

XGBoost 89,3 0,098 15 

Neural Network 92,7 0,075 20 
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Model terbaik adalah Neural Network dengan akurasi 92,7% dan RMSE 0,075 

3.2 Hasil Optimasi Formula 

Tabel 4.2 Hasil Optimasi Formula Tablet 
Formula Absorbansi Prediksi (Bioavailabilitas Relatif 

%) 

Stabilitas (%) Efisiensi 

(%) 

F1 68,3 87,5 82,1 

F2 71,2 89,6 84,3 

F3 74,5 91,2 88,7 

 

Hasil menunjukkan bahwa formula F3 memiliki bioavailabilitas dan stabilitas tertinggi. 

3.3 Uji Validasi Model 

1. Akurasi: 91,5% 

2. Presisi: 90,2% 

3. Recall: 92,0% 

4. F1-Score: 91,1% 

5. LOD (Limit of Detection) & LOQ (Limit of Quantification) → dalam konteks 

AI, setara dengan batas deteksi eror prediksi. 

o LOD = 0,023 (kesalahan minimum yang masih bisa dideteksi). 

o LOQ = 0,076 (kesalahan maksimum yang masih bisa ditoleransi). 

 

Tabel 3.3 Data Validasi Model 

Parameter Nilai 

Akurasi 91,5% 

Presisi 90,2% 

Recall 92,0% 

F1-Score 91,1% 

LOD 0,023 

LOQ 0,076 

 

Peran AI dalam Identifikasi Senyawa Obat 

Pemanfaatan kecerdasan buatan (AI) dalam pengembangan obat dimulai dari tahap 

identifikasi senyawa aktif. Algoritma machine learning dan deep learning digunakan untuk 

memprediksi interaksi antara molekul obat dengan target biologis berdasarkan data 

bioinformatika dan high-throughput screening. Dengan kemampuan menganalisis data 

dalam jumlah besar, AI mampu menyaring ribuan kandidat senyawa potensial hanya dalam 

hitungan jam, yang sebelumnya membutuhkan waktu berbulan-bulan melalui metode 

konvensional. Hal ini meningkatkan efisiensi awal pengembangan obat serta menurunkan 

biaya riset. 

Optimasi Formula dan Bioavailabilitas 

Salah satu tantangan dalam pengembangan sediaan farmasi adalah memastikan formula 

obat memiliki stabilitas dan bioavailabilitas yang optimal. AI berperan dalam memprediksi 

interaksi antara zat aktif dan eksipien, sehingga dapat dipilih kombinasi bahan yang 

menghasilkan kestabilan maksimal. Model prediktif yang berbasis AI juga dapat 

memperkirakan profil pelepasan obat dan penyerapan dalam tubuh, sehingga formulasi 

dapat disesuaikan untuk mencapai efektivitas terapi yang lebih baik. Dengan demikian, AI 

mengurangi pendekatan trial-and-error yang biasanya memakan waktu lama. 
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Efisiensi Waktu dan Biaya Pengembangan 

Menurut beberapa penelitian, penerapan AI dalam farmasi dapat memangkas waktu 

pengembangan obat hingga 50% serta menurunkan biaya penelitian secara signifikan (Mak 

& Pichika, 2019; Vamathevan et al., 2019). AI tidak hanya mempercepat tahap formulasi, 

tetapi juga mendukung proses drug repurposing, yaitu menemukan manfaat baru dari obat 

yang sudah ada di pasaran. Hal ini dapat mempercepat tersedianya obat baru dengan 

keamanan yang sudah teruji, sehingga lebih efisien dibandingkan dengan pengembangan 

obat dari nol. 

Tantangan Implementasi AI dalam Farmasi 

Meskipun potensinya besar, penerapan AI dalam bidang farmasi masih menghadapi 

sejumlah kendala. Keterbatasan data yang terintegrasi, isu keamanan data, serta kurangnya 

tenaga ahli yang menguasai baik ilmu farmasi maupun teknologi AI menjadi hambatan 

utama. Selain itu, validasi hasil prediksi AI melalui uji laboratorium dan klinis tetap 

diperlukan agar keamanan dan efektivitas obat terjamin. Oleh karena itu, integrasi AI harus 

dilakukan secara bertahap dengan dukungan regulasi, infrastruktur, serta kolaborasi antara 

akademisi, industri, dan pemerintah. 
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IV. KESIMPULAN  

Kesimpulan penelititan ini adalah :  

a. Kecerdasan Buatan (AI) berperan penting dalam mempercepat proses perancangan 

dan optimasi formula obat, mulai dari identifikasi senyawa aktif hingga prediksi 

bioavailabilitas dan stabilitas sediaan farmasi. 

b. Penerapan AI terbukti meningkatkan efisiensi waktu dan biaya pengembangan 

obat, sekaligus mendukung inovasi melalui drug repurposing dan precision 

medicine. 

c. Meskipun demikian, implementasi AI dalam farmasi masih menghadapi tantangan 

berupa keterbatasan data, kebutuhan validasi hasil prediksi, serta kurangnya tenaga 

ahli multidisiplin. 

d. Dengan dukungan infrastruktur, regulasi, dan kolaborasi lintas sektor, pemanfaatan 

AI di bidang farmasi berpotensi besar dalam mendorong kemandirian riset serta 

mempercepat ketersediaan obat yang efektif dan aman bagi masyarakat. 

 

 

 

 

 

  



Sulasmi, Saberlan Purba J, Fitri Gurusina M : Pemanfaatan Kecerdasan Buatan (AI) Dalam 

Perancangan Dan Optimasi Formula Obat Untuk Meningkatkan Efisiensi Pengembangan 

Sediaan Farmasi 

 

553 

DAFTAR PUSTAKA 

Aliper, A., & Zhavoronkov, A. (2016). Deep learning applications for predicting 

pharmacological properties of drugs and drug repurposing using transcriptomic data. 

Molecular Pharmaceutics, 13(7), 2524–2530. 

https://doi.org/10.1021/acs.molpharmaceut.6b00248 

Chen, H., Engkvist, O., Wang, Y., Olivecrona, M., & Blaschke, T. (2018). The rise of deep 

learning in drug discovery. Drug Discovery Today, 23(6), 1241–1250. 

https://doi.org/10.1016/j.drudis.2018.01.039 

Fleming, N. (2018). How artificial intelligence is changing drug discovery. Nature, 

557(7707), S55–S57. https://doi.org/10.1038/d41586-018-05267-x 

Gao, H., Cai, X., Li, Y., Wang, Y., & Wu, Z. (2022). Artificial intelligence in drug design: 

A comprehensive review. Frontiers in Pharmacology, 13, 847090. 

https://doi.org/10.3389/fphar.2022.847090 

Li, J., Zheng, S., Chen, B., Butte, A. J., Swamidass, S. J., & Lu, Z. (2016). A survey of 

current trends in computational drug repositioning. Briefings in Bioinformatics, 

17(1), 2–12. https://doi.org/10.1093/bib/bbv020 

Mak, K. K., & Pichika, M. R. (2019). Artificial intelligence in drug development: Present 

status and future prospects. Drug Discovery Today, 24(3), 773–780. 

https://doi.org/10.1016/j.drudis.2018.11.014 

Paul, S. M., Mytelka, D. S., Dunwiddie, C. T., Persinger, C. C., Munos, B. H., Lindborg, S. 

R., & Schacht, A. L. (2010). How to improve R&D productivity: The pharmaceutical 

industry's grand challenge. Nature Reviews Drug Discovery, 9(3), 203–214. 

https://doi.org/10.1038/nrd3078 

Schneider, G. (2018). Automating drug discovery. Nature Reviews Drug Discovery, 17(2), 

97–113. https://doi.org/10.1038/nrd.2017.232 

Vamathevan, J., Clark, D., Czodrowski, P., Dunham, I., Ferran, E., Lee, G., ... & Bender, 

A. (2019). Applications of machine learning in drug discovery and development. 

Nature Reviews Drug Discovery, 18(6), 463–477. https://doi.org/10.1038/s41573-

019-0024-5 

Xu, Y., Dai, Z., Chen, F., Gao, S., Pei, J., & Lai, L. (2019). Deep learning for drug-induced 

liver injury. Journal of Chemical Information and Modeling, 59(6), 2508–2519. 

https://doi.org/10.1021/acs.jcim.9b00225 

Yang, X., Wang, Y., Byrne, R., Schneider, G., & Yang, S. (2019). Concepts of artificial 

intelligence for computer-assisted drug discovery. Chemical Reviews, 119(18), 

10520–10594. https://doi.org/10.1021/acs.chemrev.8b00728 

Zhavoronkov, A., Ivanenkov, Y. A., Aliper, A., Veselov, M. S., Aladinskiy, V. A., 

Aladinskaya, A. V., ... & Aspuru-Guzik, A. (2019). Deep learning enables rapid 

identification of potent DDR1 kinase inhibitors. Nature Biotechnology, 37(9), 1038–

1040. https://doi.org/10.1038/s41587-019-0224-x 

 

 
Accepted Date Revised Date Decided Date Accepted to Publish   
05 Agustus  2025 08 Agustus 2025 14 Agustus 2025 Ya 

 

https://doi.org/10.1021/acs.molpharmaceut.6b00248
https://doi.org/10.1016/j.drudis.2018.01.039
https://doi.org/10.1038/d41586-018-05267-x
https://doi.org/10.3389/fphar.2022.847090
https://doi.org/10.1093/bib/bbv020
https://doi.org/10.1016/j.drudis.2018.11.014
https://doi.org/10.1038/nrd3078
https://doi.org/10.1038/nrd.2017.232
https://doi.org/10.1038/s41573-019-0024-5
https://doi.org/10.1038/s41573-019-0024-5
https://doi.org/10.1021/acs.jcim.9b00225
https://doi.org/10.1021/acs.chemrev.8b00728
https://doi.org/10.1038/s41587-019-0224-x

	2.1.1 Waktu dan Tempat Penelitian
	2.1.2 Sampel dan Data
	2.1.3 Alat dan Bahan
	3.1 Prosedur Penelitian
	3.1 Hasil Pelatihan Model AI
	3.2 Hasil Optimasi Formula
	3.3 Uji Validasi Model
	Peran AI dalam Identifikasi Senyawa Obat
	Optimasi Formula dan Bioavailabilitas
	Efisiensi Waktu dan Biaya Pengembangan
	Tantangan Implementasi AI dalam Farmasi

