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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.

viii
Rancang Bangun Sistem..., Kenny Matthew, Universitas Multimedia Nusantara



DAFTAR ISI

HALAMANJUDUL . . . .o oo o e e e e
PERNYATAAN TIDAK MELAKUKAN PLAGIAT . . .. . ... ... ...
HALAMAN PENGESAHAN . . . . .. ... ... ... ... . ....
HALAMAN PERSETUJUAN PUBLIKASI KARYA ILMIAH . . . . . . ..
HALAMAN PERSEMBAHAN/MOTO . . ... ... ... .........
KATA PENGANTAR . . . . . . .. o oo
ABSTRAK . 0 . e
ABSTRACT . . . . . . e e
DAFTARISI . . . . . . e
DAFTARTABEL . . . . . . .
DAFTAR GAMBAR . . . . . . . .
DAFTARKODE . . . . . . . .
DAFTARRUMUS . . . . . . o e e
DAFTAR LAMPIRAN . . . . . . . . .. o o
BAB 1 PENDAHULUAN. . . . .. .. ... ... ..
Latar Belakang Masalah . . . . . . ... ... ... ... ......
RumusanMasalah . . . . . .. ... ... ... ... ...
Batasan Permasalahan . . . . . . . . ... ... o000
Tujuan Penelitian . . . . . . . .. .. ... ... ... ...,
Manfaat Penelitian . . . . . . ... ... ... L.
Sistematika Penulisan . . . . . . .. .. ..o oo
LANDASANTEORI . . ... ... ... ... ... .......
Tanaman Obat dan Senyawa Bioaktif . . . . . ... ... ... ...
Kanker dan Mekanisme Penyembuhannya . . . . .. .. ... ...
2.2.1 Peran EGFR dalam Kanker Paru-Paru . . . . . ... .. ..
Machine Learning dan Data Mining . . . . . .. ... ... ....
Algoritma Random Forest . . . . . . ... .. ... .. ... ..
2.4.1 Mekanisme Pemisahan Node pada Pohon Keputusan ..
2.4.2 Cara Kerja Algoritma Random Forest . . . . . ... .. ..
2.4.3 Kelebihan dari Algoritma Random Forest . . . . . . . . ..
2.4.4 Kekurangan Algoritma Random Forest . . . . . . . ... ..
Evaluasi Model Klasifikasi . . . . ... ... ... ... ......
METODOLOGI PENELITIAN . . . . . ... ... ... ......
PengumpulanData . . . . . ... ... ... ... ... ... ...
Pra-PemrosesanData . . . . . .. ... ... ... 0oL,
Pemilihan Algoritma Random Forest dan Hyperparameter tuning . .
EvaluasiModel . . . . . c0 . it v L e e e
Perancangan Sistem . . . . . . ... .00 Lo
HASIL DANDISKUSI . . . . .. ... .. ...
Hasil Penelitian . . . . .. . ... .. ... o Lo
4.1.1 Hasil Pengumpulan Data . . . . . ... ... . ... ....
4.1.2 Hasil Pra-PemrosesanData . . . . . ... ... ... ....
4.1.3 Hasil Implementasi dan Evaluasi Model Random Forest . .
4.1.4 Hasil Implementasi Prototipe Sistem . . . . . .. .. .. ..

42 Diskusi . ...
BABS5 SIMPULANDANSARAN . . . .. ... ... .. .. ...,

5.1 Simpulan . ...

5.2 Saran. . . ...

w
>

SRl e el el

=N WRN =

N
N

vs]
>
BT W LW T

os}
>
— AR W= W

ix
Rancang Bangun Sistem..., Kenny Matthew, Universitas Multimedia Nusantara



DAFTAR PUSTAKA

UMN

UNIVERSITAS
MULTIMEDIA
NUSANTARA

Rancang Bangun Sistem..., Kenny Matthew, Universitas Multimedia Nusantara



DAFTAR TABEL

Tabel 2.1 Tabel confusion matrix . . . . . . . . . . . . . ... ...
Tabel 4.1 Hasil evaluasi kinerja model random forest . . . . . . . . .
Tabel 4.2 Confusion matrix model random forest . . . . . . . . . ..

IVERSITAS
LTIMEDIA
SANTARA

UN
MU
N U

xi
Rancang Bangun Sistem..., Kenny Matthew, Universitas Multimedia Nusantara



Gambar 2.1
Gambar 2.2
Gambar 2.3
Gambar 2.4
Gambar 3.1
Gambar 3.2
Gambar 3.3
Gambar 3.4
Gambar 3.5
Gambar 4.1
Gambar 4.2
Gambar 4.3
Gambar 4.4
Gambar 4.5
Gambar 4.6

Gambar 4.7

DAFTAR GAMBAR

Lipinkisrule . . . . . . .. .. ... ...
Gambar molekul dalam senyawa tanaman
Tahapan datamining . . . . . . . .. ... .. .. .. ..
Diagram random forest . . . . . . ... ... ... ....
Metodologi penelitian . . . . . .. ... ... .......
Pembagian data lattihdandatauji . . . . . .. ... .. ..
Cross validation . . . . . . ... ... ...........
Ilustrasi hasil prediksi senyawa yang berpotensi
[lustrasi hasil prediksi senyawa yang tidak berpotensi . . .
Distribusi fitur kimiawi senyawa
Hasil balancing dataset
Confusion matrix . . . . . . .. .. .. ...
Kurvarocdanauc . . . . . . .. .. ... ... ......
Kepentingan fitur . . . . . ... ... ...........
[lustrasi hasil jika senyawa berpotensi menyembuhkan

penyakit kanker paru-paru . . . . ... ... ... ...,
Ilustrasi  hasil jika senyawa tidak  berpotensi

menyembuhkan penyakit kanker paru-paru . . . . . . . ..

Xii

Rancang Bangun Sistem..., Kenny Matthew, Universitas Multimedia Nusantara



Kode 3.1
Kode 3.2
Kode 3.3
Kode 3.4
Kode 3.5
Kode 3.6
Kode 3.7
Kode 3.8
Kode 3.9

DAFTAR KODE

Loaddataset . . . . . .. .. .. ... ... .. 19
Menggabungkan fitur . . . . .. ..o Lo 20
Pembersihandata . . . . . . ... ... ... Lo 21
Balancing dataset . . . . ... .. ... ... .. .. ...... 21
Datalatihdandatauwji . . . . ... .. ... ........... 23
Pemilihanmodel . . . . . . ... ... ... ... ... 24
Hyperparameter tuning . . . . . . . . .. ... ... ...... 24
Model memprediksi . . . . ... ..o 25
Laporan klasifikasi dan confusion matrix . . . . . ... ... .. 25
Xiii

Rancang Bangun Sistem..., Kenny Matthew, Universitas Multimedia Nusantara



DAFTAR RUMUS

Rumus 2.1  Accuracy . . . . . . . . . e 16
Rumus2.2  Precision . . . . . . . . . v v e 16
Rumus2.3 Recall . . . . . . . . . . . o 17
Rumus2.4 Fl-Score . . . . . . . . . @ @ i i e e 17

IVERSITAS
LTIMEDIA
SANTARA

UN
MU
N U

X1V
Rancang Bangun Sistem..., Kenny Matthew, Universitas Multimedia Nusantara



DAFTAR LAMPIRAN

Lampiran 2 Formulir Bimbingan . . . . . . . ... ... ... .......

IVERSITAS
LTIMEDIA
SANTARA

UN
MU
N U

XV
Rancang Bangun Sistem..., Kenny Matthew, Universitas Multimedia Nusantara



	28d565c7620ed6dd2eda0afa03c790eb72698aad1268321c6b8e72d6e373ec22.pdf
	HALAMAN JUDUL
	PERNYATAAN TIDAK MELAKUKAN PLAGIAT

	28d565c7620ed6dd2eda0afa03c790eb72698aad1268321c6b8e72d6e373ec22.pdf
	28d565c7620ed6dd2eda0afa03c790eb72698aad1268321c6b8e72d6e373ec22.pdf
	HALAMAN PERSETUJUAN PUBLIKASI KARYA ILMIAH
	HALAMAN PERSEMBAHAN/MOTO
	KATA PENGANTAR
	ABSTRAK
	ABSTRACT
	Daftar Isi
	Daftar Tabel
	Daftar Gambar
	DAFTAR KODE
	DAFTAR RUMUS
	DAFTAR LAMPIRAN


