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Jenis pengujian





Pengertian Analisis Bahan Kosmetik secara In Silico

Analisis Bahan kosmetik in silico adalah
untukpendekatan berbasis komputer 

mengevaluasi  keamanan, efektivitas, dan
aktivitas biologis bahan kosmetik tanpa uji 
coba langsung pada hewan atau manusia.

kosmetik, analisis in silico adalah penggunaan metodeDalam konteks 
komputasi dan simulasi komputer untuk memprediksi sifat, keamanan,
efektivitas, dan mekanisme kerja bahan kosmetik tanpa harus langsung 
melakukan uji laboratorium pada hewan atau manusia.



Urgensi Pendekatan Analisis Bahan Kosmetik
secara In Silico

Metode ini menjadi semakin penting karena:
➢Ada regulasi yang membatasi uji coba hewan (Uni Eropa, ASEAN).
➢Efisiensi biaya dan waktu dalam pengembangan produk.
➢Dapat digunakan untuk screening awal bahan baru sebelum 

pengembangan lebih lanjut.
➢Mendukung inovasi dan R&D kosmetik berbasis data
➢Memungkinkan eksplorasi bahan alami/buatan baru secara cepat
➢Meningkatnya permintaan konsumen terhadap produk yang aman 

dan etis
➢Mendukung pengembangan produk inovatif berbasis data digital



Tujuan Analisis Bahan Kosmetik secara In Silico

Menilai keamanan bahan 
(toksisitas, iritasi, alergi)

Memprediksi aktivitas biologis (anti- 
aging, whitening, antioksidan)

Menganalisis interaksi 
molekul dengan target 

biologi

Mendukung klaim 
fungsional kosmetik

Molecular docking (PLANT, 
MVD, MOE)

https://www.ebi.ac.uk/chembl/skinsen 
prediksi skin sensitization (iritasi atau 

alergi kulit).

Visualisasi: Discovery studio, PLIP, 
PyMOL

Eksplanasi

http://www.ebi.ac.uk/chembl/skinsen


Keuntungan Analisis Bahan Kosmetik Secara In Silico

• Efisiensi Waktu dan Biaya
Analisis in silico mempercepat proses riset dibandingkan uji laboratorium
konvensional, serta mengurangi biaya penelitian yang mahal.

• Alternatif Pengujian Non-Hewan
Mengurangi atau menggantikan kebutuhan akan uji coba hewan, sejalan dengan
regulasi internasional dan prinsip 3R (Replacement, Reduction, Refinement).

• Prediksi Akurat dan Awal
Dapat memprediksi sifat fisikokimia, aktivitas biologis, serta potensi toksisitas bahan
sebelum tahap produksi atau formulasi.

• Data-Driven Decision Making
Memungkinkan pengambilan keputusan berbasis analisis data yang objektif dan 
luas, termasuk tren pasar dan preferensi konsumen.

• Personalisasi Produk
Machine learning mendukung formulasi produk yang lebih personal berdasarkan 
analisis data konsumen individu, seperti tipe kulit atau preferensi khusus.



Manfaat Aplikasi In Silico

1. Screening bahan aktif alami dan sintetik
2. Penilaian toksisitas awal sebelum uji in vitro
3. Mendukung dokumen keamanan produk
4. Optimasi formulasi berbasis data
5. Prediksi aktivitas bahan aktif (anti-aging, pemutih, antioksidan)
6. Evaluasi toksisitas (iritasi, alergi, LD50)
7. Pendukung data keamanan untuk registrasi BPOM/UE
8. Pengganti awal uji in vitro/in vivo
9. Simulasi interaksi molekul bahan kosmetik dengan kulit.
10. Pemodelan struktur-aktivitas (QSAR) untuk memperkirakan apakah suatu 

senyawa akan menyebabkan iritasi, alergi, atau efek biologis lain.



Keterbatasan Analisis Bahan Kosmetik

Kualitas dan keterbatasan data

Hasil prediksi sangat bergantung pada kualitas, kelengkapan, dan representativitas data yang

digunakan untuk membangun model.

•Validasi Eksperimental Tetap Diperlukan

Meskipun prediksi dapat sangat membantu, hasil tetap perlu divalidasi melalui uji laboratorium

atau uji klinis untuk memastikan keamanannya.

•Kompleksitas Interaksi Bahan

Interaksi kompleks antar berbagai bahan dalam formulasi nyata sering kali sulit untuk

sepenuhnya disimulasikan secara in silico.

•Keterbatasan dalam Interpretasi

Beberapa model machine learning (seperti deep learning) sulit diinterpretasikan (black box), 

sehingga menyulitkan pemahaman mekanisme prediksi secara mendalam.



Dua pendekatan in silico
Ligand-Based Virtual Screening (LBVS) Structure-Based Virtual Screening (SBVS)

• Ligand adalah molekul yang mengikat 
protein target. Dengan menggunakan 
struktur molekul yang diketahui, dapat 
mencari basis data molekul dan ligand 
untuk senyawa dengan struktur kimia 
yang mirip dan aktivitas biologis yang 
diketahui.

• Hubungan matematik antara sifat 
kimia dengan efek 
farmakologi/toksikologi (QSAR)

• target biologis dari produk yang 
diinginkan,

• struktur 3D dari target tersebut 
(reseptor atau enzim) dapat digunakan 
sebagai dasar untuk penyaringan. 
Dengan menggunakan model virtual, in 
silico mensimulasikan pengikatan 
molekul kandidat ke target protein 
("docking"), dan memperkirakan 
kemungkinan interaksi yang berhasil





Jianbo Liao et all 2022



Database pendukung
1. COSMOS (Cosmetic Ingredient Safety 

Assessment Database)

Fokus ke bahan-bahan kosmetik.

Berisi data toksikologi, paparan, dan struktur 
kimia.

Sangat berguna untuk prediksi risiko dan 
memenuhi regulasi Eropa.

2. ECHA (European Chemicals Agency) — REACH 
Database

Database bahan kimia terdaftar di Eropa.

Ada data toksisitas, paparan manusia, 
ekotoksikologi, dll.

Cocok buat cek keamanan bahan kosmetik.

3. PubChem (NIH)

Database besar struktur kimia dan bioaktivitas. 

Bisa ambil data sifat fisikokimia, interaksi biologis,

dan efek toksik

4. TOXNET (Toxicology Data Network)

Dulunya koleksi database toksikologi (sekarang 
beberapa datanya pindah ke PubChem dan situs 
lain).

Berisi data toksikologi bahan kimia umum.

5. SkinSensDB

Spesifik buat prediksi skin sensitization (iritasi
kulit).

Dipakai untuk mendukung model QSAR dalam 
analisis in silico.

6. ChemSpider

Portal pencarian struktur kimia.

Bisa mendapatkan informasi tentang senyawa 
baru atau bahan aktif kosmetik.

7. OECD eChemPortal

Menghubungkan ke banyak database kimia dan 
keamanan bahan dari seluruh dunia.

Sumber terpercaya untuk regulasi internasional.



Website
1. SwissADME

Website: http://www.swissadme.ch/

Prediksi sifat farmakokinetik (ADME) dan "drug-likeness".

Bisa input struktur bahan kosmetik ➔ langsung keluar 
prediksi sifat seperti permeabilitas kulit, kelarutan, logP, 
dll.

2. ProTox-II

Website: https://tox-new.charite.de/protox_II/ 

Prediksi berbagai jenis toksisitas: LD50, karsinogenik, 

imunotoksik, mutagenik.

Cukup input SMILES struktur senyawa ➔ dapat hasil 
cepat.

3. admetSAR 2.0

Website: http://lmmd.ecust.edu.cn/admetsar2/

Prediksi ADMET properties (Absorpsi, Distribusi, 
Metabolisme, Ekskresi, Toksisitas).

Sangat berguna buat menilai bahan kosmetik sebelum uji 
in vivo.

4. STopTox

Website: https://stoptox.mml.unc.edu/

Fokus pada prediksi toksisitas organ tertentu (hati, kulit, 
mata).

Sumber data dikurasi dari banyak sumber validasi 
eksperimen.

5. SkinSensPred

Website: https://www.ebi.ac.uk/chembl/skinsen

Khusus untuk prediksi skin sensitization (iritasi atau 
alergi kulit).

Sangat cocok untuk bahan kosmetik karena skin safety 
itu krusial.

6. PredSkin

Website: http://predskin.labmol.com.br/

Webserver khusus untuk memprediksi apakah bahan 
menyebabkan iritasi kulit atau tidak.

http://www.swissadme.ch/
http://lmmd.ecust.edu.cn/admetsar2/
http://www.ebi.ac.uk/chembl/skinsen
http://predskin.labmol.com.br/


Publikasi terkait Aplikasi in silico



Aplikasi in silico

• Tae

target proteins 2D1N (MMP-13), 1GKC (MMP-9), and 1FCV (hyaluronidase) 
Prediksi ADMET : Pre-ADMET®



Kesimpulan

• Analisis in silico merupakan alat penting dalam riset kosmetik 
modern.

• Memberikan prediksi awal yang efisien dan mendukung 
formulasi produk yang lebih aman dan efektif.



Hands on : Prediksi skin sensitizer
• http://predskin.labmol.com.br/

http://predskin.labmol.com.br/
http://predskin.labmol.com.br/


Copy paste SMILES










	Slide 1: CHEMISTRY FOR COSMETIC SCIENCE
	Slide 2: Jenis pengujian
	Slide 3
	Slide 4: Pengertian Analisis Bahan Kosmetik secara In Silico
	Slide 5
	Slide 6: Tujuan Analisis Bahan Kosmetik secara In Silico
	Slide 7: Keuntungan Analisis Bahan Kosmetik Secara In Silico
	Slide 8: Manfaat Aplikasi In Silico
	Slide 9
	Slide 10: Dua pendekatan in silico
	Slide 11
	Slide 12
	Slide 13: Database pendukung
	Slide 14: Website
	Slide 15: Publikasi terkait Aplikasi in silico
	Slide 16: Aplikasi in silico
	Slide 17: Kesimpulan
	Slide 18: Hands on : Prediksi skin sensitizer
	Slide 19: Copy paste SMILES
	Slide 20
	Slide 21
	Slide 22
	Slide 23

