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RANCANG BANGUN SISTEM KLASIFIKASI SENYAWA
DALAM TANAMAN YANG BERPOTENSIAL
MENYEMBUHKAN KANKER PARU-PARU

MENGGUNAKAN ALGORITMA
RANDOM FOREST

Kenny Matthew

ABSTRAK

Kanker paru-paru merupakan salah satu penyebab utama kematian di dunia,
sehingga diperlukan metode penemuan kandidat obat yang cepat dan efisien.
Penelitian ini bertujuan untuk membangun sebuah sistem klasifikasi berbasis
machine learning untuk memprediksi potensi antikanker senyawa kimia terhadap
target protein Epidermal Growth Factor Receptor (EGFR), yang merupakan target
penting dalam terapi kanker paru-paru. Data bioaktivitas yang terdiri dari 10074
senyawa unik dikumpulkan secara terprogram dari database ChEMBL. Setiap
senyawa direpresentasikan menggunakan fitur molecular fingerprints (ECFP4 1024-
bit) untuk menangkap informasi struktural secara detail. Model klasifikasi dibangun
menggunakan algoritma Random Forest dengan parameter class weight=balanced
untuk menangani dataset yang tidak seimbang. Evaluasi model menggunakan
metode 5-Fold Cross-Validation menunjukkan performa yang sangat baik dengan
rata-rata akurasi mencapai 93 %. Hasil ini menunjukkan bahwa pendekatan
komputasi menggunakan molecular fingerprints dan algoritma Random Forest
sangat efektif untuk melakukan skrining virtual dan mengidentifikasi senyawa yang
berpotensi sebagai agen terapi kanker paru-paru.

Kata kunci: bioinformatika, kanker paru-paru, machine learning, molecular
fingerprint, random forest.
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DESIGN AND CONSTRUCTION OF A CLASSIFICATION SYSTEM FOR
COMPOUNDS IN PLANTS THAT HAVE THE POTENTIAL TO CURE LUNG

CANCER USING THE RANDOM FOREST ALGORITHM

Kenny Matthew

ABSTRACT

Lung cancer is one of the leading causes of death worldwide, requiring a rapid and
efficient drug candidate discovery method. This study aims to develop a machine
learning-based classification system to predict the anticancer potential of chemical
compounds against the Epidermal Growth Factor Receptor (EGFR) protein target,
which is an important target in lung cancer therapy. Bioactivity data consisting
of 10,074 unique compounds were collected programmatically from the ChEMBL
database. Each compound was represented using molecular fingerprints (ECFP4
1024-bit) to capture detailed structural information. A classification model was
built using the Random Forest algorithm with the class weight=balanced parameter
to handle the imbalanced dataset. Model evaluation using the 5-Fold Cross-
Validation method showed excellent performance with an average accuracy of 93%.
These results indicate that the computational approach using molecular fingerprints
and the Random Forest algorithm is very effective for conducting virtual screening
and identifying compounds with potential as lung cancer therapeutic agents.

Keywords: bioinformatics, lung cancer, machine learning, molecular fingerprint,
random forest.
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