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ABSTRAK 

Suplemen herbal merupakan produk yang sudah jamak ditemukan di pasaran, misalnya 

kunyit putih yang dipercaya dapat menghambat kanker, sambong yang dipercaya dapat 

mengobati luka, maupun buah merah Papua yang dipercaya dapat menghambat HIV 

(AIDS). Penelitian kimia bahan alam terhadap tanaman/herbal dimulai dengan 

pendekatan wet laboratory, terutama pada kajian biologi molekuler. Hanya saja, basis 

teknik informatika yang menyajikan informasi mengenai landasan kimia bahan alam 

dari produk herbal tersebut masih belum banyak diketahui. Information gap ini yang 

harus segera dijembatani, sehingga informasi yang dihasilkan wet laboratory dapat 

dikelola dengan baik. Kami melakukan telaah sistematis dan pencarian terhadap 

literature melalui Google Scholars dan Pubmed terkait basis data bahan alam maupun 

metode komputasi kandidat obat herbal. Basis data bahan alam untuk anotasi herbal 

sudah tersedia baik di dalam maupun luar negeri. Basis data Indonesia diantaranya 

adalah HerbalDB dari UI dan Basis data jamu dari IPB. Keduanya banyak terinspirasi 

dari basis data Knapsack milik Jepang. Basis data buatan luar negeri yang sangat 

intensif dikembangkan adalah Pengobatan Tradisional China (Traditional Chinese 

Medicine (TCM)), diantaranya adalah TCM Database@Taiwan dari Taiwan dan 

TCMID dari China. Fitur-fitur yang umumnya terdapat pada basis data tersebut adalah 

anotasi struktur kimia, identitas taksonomi, maupun sifat fisiko-kimia . Dalam konteks 

bioinformatika, basis data bahan alam sangat mendukung untuk pengembangan 

suplemen pangan maupun obat karena dapat menjadi feeder data untuk simulasi 

molekuler, seperti editing, penambatan, dan dinamika molekuler. Informasi utama yang 

melengkapi basis data berasal dari data wet experimentation, seperti data instrumen 

NMR, IR, dan UV-VIS. Informasi dari instrumentasi tersebut merupakan potongan 

“puzzle” untuk mengkonstruksi struktur kimia dari senyawa bahan alam tersebut.  

Kata kunci: Suplemen herbal, kimia bahan alam, basis data, metode komputasi, 

bioinformatika 

SYSTEMATIC REVIEW OF NATURAL PRODUCTS DATABASE FOR  

HERBAL SUPPLEMENT PRODUCT DEVELOPMENT 

ABSTRACT 

Herbal supplements are products that are commonly found in the market, such as white 

turmeric that is believed to inhibit cancer, sambong thought to treat wounds, or red 

Papua fruit thought to inhibit HIV (AIDS). The chemical research of natural materials 

on plants/herbs begins with a wet laboratory approach, especially in the study of 
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molecular biology. However, the basis of informatics techniques that provide 

information about the chemical foundation of natural ingredients from herbal products 

is still not widely known. This information gap should be bridged immediately, so the 

info produced wet laboratory can be appropriately managed. We conduct systematic 

reviews and literature searches through Google Scholars and Pubmed by natural 

materials data and computational methods of herbal medicine candidates. Natural 

products database for herbal annotations is available both at home and abroad. 

Indonesian databases include HerbalDB from UI and Database of herbal medicine 

from IPB. Both are much inspired from Japan's Knapsack database. The highly 

developed foreign-made database is Traditional Chinese Medicine (TCM), among them 

TCM Database@Taiwan from Taiwan and TCMID from China. The features commonly 

found in the database are chemical structure annotations, taxonomic identities, and 

physicochemical properties. In the context of bioinformatics, the database of natural 

products actively supports the development of food supplements as well as drugs as it 

can be a data feeder for molecular simulations, such as molecular docking and 

molecular dynamics. The primary information complementing the database comes from 

wet experimentation data, such as NMR, IR, and UV-VIS instrument data. Data from 

the instrumentation is a piece of "puzzle" to construct the chemical structure of the 

compound of the natural products. 

Keywords: herbal supplement, natural product chemistry, database, computational 

methods, bioinformatics 

 

PENDAHULUAN 

Pengembangan suplemen herbal 

merupakan alternatif yang sangat baik 

terhadap obat dan suplemen berbasis 

sintetik, karena memberikan harapan 

terhadap kesehatan. Hanya saja, 

pengembangan suplemen herbal juga 

seyogyanya mengadopsi ilmu farmakologi 

maupun toksikologi modern, sehingga 

memiliki basis ilmiah yang kuat. Di era 

molekuler ini, ilmu farmakologi telah 

mendapatkan dukungan yang kuat dari 

kajian komputasi saintifik, terutama dari 

kajian bioinformatika (Whittaker, 2003). 

Sebagai bagian dari kajian komputasi 

saintifik, bioinformatika adalah ilmu 

multi-displiner yang merupakan gabungan 

antara ilmu biologi dan ilmu teknik 

informatika (Claverie dan Notredame, 

2011). Sebagai ilmu bantu yang juga 

mengolah data herbal, bioinformatika 

bertugas untuk mengembangkan basis 

data handal untuk menganotasi informasi 

terkait kimia bahan alam dari tanaman 

tersebut. Problem utama yang dihadapi 

oleh peneliti kimia bahan alam adalah 

begitu banyaknya data wet laboratory 

experiment, seperti informasi struktur dari 

instrumen NMR, IR, dan UV-VIS, namun 

belum banyak upaya untuk mengolah 

informasi tersebut kedalam basis data 

yang terintegrasi, sebagai landasan bagi 

operasi simulasi molekular selanjutnya. Di 

Amerika Serikat, sudah tersedia basis data 

bagi struktur kimia lead compound , yaitu 

PubChem di https://pubchem.ncbi.nlm. 

nih.gov/ (Kim et al., 2016). Namun, 

PubChem tidak secara khusus 

menganotasi senyawa bahan alam dan 

merupakan basis data yang lebih umum 

untuk struktur kimiawi. Diperlukan basis 

data yang lebih spesifik untuk herbal, 

namun lebih lengkap dalam cakupannya 

tersebut.  

Tujuan telaah sistematis ini adalah 

mengkaji feasibilitas basis data spesifik 

herbal untuk digunakan pada pengolahan 

data simulasi molekular. Kajian ini 

dilakukan antara Maret sampai September 

2017 
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BASIS DATA BAHAN ALAM 

INDONESIA 

Basis data Fitofarmaka sudah 

disediakan oleh Fakultas Farmasi dan 

Ilmu Komputer di Universitas Indonesia 

(Yanuar et al., 2011) (Gambar 1). Pada 

basis data tersebut, mereka menganotasi 

senyawa bahan alam yang asli dari 

Indonesia. Jika kita diberikan akses ke 

basis data, maka data struktur senyawa 

bioaktif dalam format SMILE atau MOL 

dapat diunduh ke komputer kita.  

 

Kemudian, IPB dan Nara Institute of 

Science and Techology (NAIST) juga 

mengembangkan basis data jamu. Basis 

data ini juga melakukan mirroring dengan 

basis data knapsack milik NAIST (Afendi         

et al., 2016; Afendi et al., 2012)   

(Gambar 2). 

 

 
Gambar 1. Basis data HerbalDB milik Farmasi dan Fasilkom UI 

http://herbaldb.farmasi.ui.ac.id/v3/index.php?v=kontensenyawa
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Gambar 2. Basis data “JAMU” of Knapsack milik IPB dan NAIST http://kanaya.naist. 

jp/jamu/top.jsp

BASIS DATA BAHAN ALAM CHINA 

DAN TAIWAN 

Basis data bahan alam yang paling 

ekstensif dari luar negeri adalah milik 

China dan Taiwan. Tidak jauh berbeda 

dengan Knapsack, mereka mengem-

bangkan sistem pencaharian terhadap 

anotasi bahan alam herbal yang ada, 

termasuk juga mengunduh struktur kimia 

bahan alam dalam format SMILE atau 

MOL. Basis data TCM@Taiwan 

(Traditional Chinese Medicine @ Taiwan) 

merupakan basis data yang cukup 

komprehensif, karena memiliki fitur 

penambatan molekul, dan advanced 

search (Chen et al., 2011). 

Tidak jauh berbeda dengan 

TCM@Taiwan yang dimiliki negara 

Taiwan, China juga memiliki basis data 

herbal sendiri, yaitu TCMID (Tradional 

Chinese Medicine Integrated Database) 

(Xue et al., 2013). Basis data TCMID 

memiliki statistic data yang menunjukkan 

konten basis data tersebut. 
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Gambar 3. Basis data TCM@Taiwan milik negara Taiwan http://tcm.cmu.edu.tw/ 

 
Gambar 4. Basis data TCMID milik China http://www.mega bionet.org/tcmid/

KOMPUTASI DAN SIMULASI DATA 

BAHAN ALAM 

Basis data bahan alam sudah umum 

digunakan sebagai sumber data untuk 

simulasi molekuler. Metode simulasi yang 

digunakan adalah penambatan molekul, 

dinamika molekul, dan ADME-TOX 

(Adsorpsi, Distribusi, Metabolisme, dan 

Toksikologi) (Durrant dan McCammon, 

2011; Ma et al., 2011; Valerio, 2009). 
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Penambatan molekul adalah metode untuk 

mengetahui feasibilitas interaksi 

thermodinamis antara ligand, dalam hal 

ini senyawa bahan alam, dengan protein. 

Dinamika molekul adalah metode untuk 

mengkaji interaksi thermodinamis dengan 

fungsi waktu pada ligand, dalam hal ini 

senyawa bahan alam, dan protein. ADME-

TOX adalah simulasi molekuler yang 

dilakukan untuk mengkaji toksisitas dan 

farmakologi dari kandidat obat tersebut. 

Struktur kimia bahan alam dari berbagai 

basis data tersebut telah digunakan untuk 

pengembangan kandidat obat HIV/AIDS, 

Influenza, dan kanker serviks (Parikesit  et 

al., 2016; Syahdi et al., 2012; Tambunan 

et al., 2017). Protein tertentu, seperti 

neuraminidase influenza, diketahui meru-

pakan target yang optimal untuk kelas 

bahan alam tertentu seperti senyawa 

fenolik dan isoprenoid (Grienke et al., 

2012). Kedepannya, aplikasi ‘big data’ 

dan komputasi awan diperlukan untuk 

menentukan interaksi antara gen dengan 

senyawa bahan alam, karena diperlukan 

daya komputasi besar untuk melakukan 

klafisikasi klaster interaksi gen-senyawa 

tersebut (Medema dan Fischbach, 2015; 

Doroghazi et al., 2014). 

SIMPULAN 

Basis data bahan alam, sebagai 

instrument untuk mengakomodasi 

‘ledakan’ data dari wet laboratory 

experiment atau eksperimen laboratoris 

dalam kimia bahan alam, sangat 

akomodatif terhadap anotasi dan 

pengolahan data untuk penelitian 

bioinformatika lebih lanjut.   
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