
PREDIKSI INTERAKSI SENYAWA-PROTEIN UNTUK DRUG
REPURPOSING ANTI COVID-19 MENGGUNAKAN METODE

CONVOLUTIONAL NEURAL NETWORK

BELLA ANGGITA SAFITRI

DEPARTEMEN ILMU KOMPUTER
FAKULTAS MATEMATIKA DAN ILMU PENGETAHUAN ALAM

INSTITUT PERTANIAN BOGOR
BOGOR

2021

FFFFFFFFFFFFFFFFF



PERNYATAAN MENGENAI SKRIPSI DAN
SUMBER INFORMASI SERTA PELIMPAHAN HAK CIPTA

Dengan ini saya menyatakan bahwa skripsi berjudul Prediksi Interaksi
Senyawa-Protein untuk Drug Repurposing Anti COVID-19 Menggunakan Metode
Convolutional Neural Network adalah benar karya saya dengan arahan dari komisi
pembimbing dan belum diajukan dalam bentuk apapun kepada perguruan tinggi mana
pun. Sumber informasi yang berasal atau dikutip dari karya yang diterbitkan maupun
tidak diterbitkan dari penulis lain telah disebutkan dalam teks dan dicantumkan dalam
Daftar Pustaka di bagian akhir skripsi ini.

Dengan ini saya melimpahkan hak cipta dari karya tulis saya kepada Institut
Pertanian Bogor.

Bogor, Juli 2021

Bella Anggita Safitri
NIM G64170059

SeSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSSS nnn
CCCCCoCCCCCCCCCCCCCCCCCCCC nnn
pepeppeppppppppppppppppppppp mmm
ppppppppppuppppppppppppp nnn
titttititititittititittititittittititittittt dadaa
DDDDDDDaDaDDDDDDDDDDDDDDDD fff

PePePePPPPPPPPPPPPPPPPPPP rrr



ABSTRAK

BELLA ANGGITA SAFITRI. Prediksi Interaksi Senyawa-Protein untuk Drug
Repurposing Anti COVID-19 Menggunakan Metode Convolutional Neural Network.
Dibimbing oleh SONY HARTONO WIJAYA.

COVID-19 menyebabkan masalah kesehatan seperti demam, batuk kering,
gangguan pernapasan, dan bahkan kematian. Penemuan obat secara tradisional
memerlukan banyak sumber daya, sehingga pendekatan komputasional menjadi salah
satu pendekatan yang efisien untuk screening senyawa potensial melalui prediksi
interaksi senyawa-protein. Model deep learning yang digunakan pada penelitian ini
adalah Convolutional Neural Network (CNN). Hasil pemodelan CNN dibandingkan
dengan model Support Vector Machine dan Naive Bayes dengan representasi fitur
protein Amino Acid Composition (AAC) dan Dipeptide Composition (DC). Selain itu,
juga diamati pengaruh penggunaan seleksi fitur pada model. Selanjutnya, kinerja dari
metode untuk memprediksi interaksi senyawa dan protein diukur dengan menggunakan
akurasi, precision, recall, F-measure, dan AUROC. Hasil penelitian menunjukkan
bahwa pemodelan dengan representasi fitur protein DC lebih baik dibandingkan dengan
AAC. Pemodelan interaksi senyawa-protein menggunakan PubChem fingerprint
sebagai representasi senyawa dan DC sebagai representasi protein pada CNN dengan
seleksi fitur ANOVA menghasilkan kinerja terbaik dengan nilai akurasi sebesar 0.9475,
recall 0.9687, precision 0.9679, F-measure 0.9683, dan AUROC 0.9751.

Kata Kunci: convolutional neural network, COVID-19, drug repurposing, drug target
interaction

ABSTRACT

BELLA ANGGITA SAFITRI. Prediction of Compound-Protein Interaction for Drug
Repurposing Anti COVID-19 Using Convolutional Neural Network Method.
Supervised by SONY HARTONO WIJAYA.

COVID-19 is a disease that causes health problems. Traditional drug discovery
requires many resources. Thus, the computational approach is one of the approaches
that can be employed to screen potential compounds through the prediction of
compound-protein interactions. The deep learning model used in this study is
Convolutional Neural Network (CNN). The results of the CNN model were compared
to Support Vector Machine (SVM) and Naive Bayes (NB) with representations of
proteins using Amino Acid Composition (AAC) and Dipeptide Composition (DC). We
also examined the effect of the feature selection approach using ANOVA. The results
were evaluated in terms of accuracy, precision, recall, F-measure, and AUROC. Results
showed that modeling with a representation of DC protein features was better than
AAC. Prediction of compound-protein interaction modeling using PubChem fingerprint
as a compound representation and DC as protein representation on CNN using ANOVA
feature selection resulted in the best performance with an accuracy value of 0.9475,
recall 0.9687, precision 0.9679, F-measure 0.9683, and AUROC 0.9751.

Keywords: convolutional neural network, COVID-19, drug repurposing, drug target
interaction
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