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RINGKASAN 

ZALANA ENDESNAH. Pengembangan Model Drug-Target Intercation untuk 

Identifikasi Potensi Senyawa Bioaktif pada Kemuning sebagai Anti-obesitas 

dengan Machine Learning. Dibimbing oleh WISNU ANANTA KUSUMA dan 

MUSHTHOFA. 

 

Visceral obesity merupakan kondisi penumpukan lemak berlebih yang dapat 

memicu komplikasi metabolik seperti diabetes melitus tipe 2, penyakit 

kardiovaskular, serta peradangan kronis yang berdampak pada penurunan kualitas 

hidup. Salah satu pendekatan dalam mengelola obesitas adalah melalui 

pemanfaatan senyawa bioaktif dari tanaman herbal seperti kemuning. Kemuning 

(murraya paniculata) merupakan tanaman herbal yang secara tradisional digunakan 

sebagai jamu pelangsing. Ekstrak kemuning diketahui mengandung sifat metabolit 

sekunder seperti flavonoid, kumarin, dan terpenoid yang berperan penting dalam 

potensi terapeutik. Sifat metabolit sekunder pada kemuning memiliki berbagai 

aktivitas farmakologis, termasuk anti-inflamasi yang sering dikaitkan dengan 

pengelolaan obesitas.  

Prediksi drug-target interactions (DTI) menjadi aspek penting dalam 

pengembangan obat modern untuk menidentifikasi kandidat senyawa yang 

berpotensi menarget protein terkait obesitas dengan lebih efisien. Salah satu 

tantangan utama dalam penelitian DTI adalah ketidakseimbangan data, di mana 

jumlah interaksi terkonfirmasi jauh lebih sedikit dibandingkan interaksi yang belum 

diketahui. Mengatasi permasalahan tersebut, penelitian ini mengusulkan 

pendekatan semi-supervised learning menggunakan algoritma Neighborhood 

Regularized Logistic Matrix Factorization (NRLMF). Perhitungan Cosine 

Similarity diterapkan untuk menilai kemiripan antara protein dan senyawa, yang 

berfungsi sebagai informasi tambahan dalam pembangkitan interaksi negatif. 

Algoritma NRLMF menerapkan regularisasi berbasis tetangga untuk meningkatkan 

prediksi interaksi senyawa-protein dan membangkitkan interaksi negatif guna 

mengidentifikasi pasangan yang tidak berinteraksi. Data protein BAT diperoleh 

dari basis data OMIM dan GeneCards, yang kemudian dicari interakasi senyawa 

dari basis dari BindingDB. Penelitian ini membandingkan kinerja model Random 

Forest (RF), XGBoost, Multi-Layer Perceptron (MLP), dan Logistic Regression 

(LR) menggunakan interaksi negatif yang dihasilkan dari NRLMF.  

Hasil penelitian menunjukkan kombinasi fitur AAIndex_Morgan pada model 

MLP memberikan performa paling optimal dari nilai akurasi, recall , F1 Score, dan 

Cohen Kappa, kecuali nilai precision  dan skor AUC yang diungguli oleh model 

RF dengan nilai (AUC = 99,99%). Perhitungan nilai signifikansi prediksi pada MLP 

dan XGBoost menghasilkan tingkat signifikansi yang rendah dengan nilai p-value 

di atas 0,05. Sedangkan, RF menghasilkan nilai Z-Score dengan tingkat signifikansi 

paling tinggi sebesar 99%. Temuan ini menunjukkan bahwa implementasi 

algoritma NRLMF untuk menghasilkan interaksi negatif guna melengkapi data 

pemodelan machine learning prediksi DTI dapat menjadi metode yang lebih efektif 

untuk mengatasi ketidakseimbangan data. 

 

Kata kunci: drug-target interaction (DTI), imbalanced data, kemuning, random  

forest, semi-supervised learning.  



SUMMARY 

ZALANA ENDESNAH. Development of a Drug-Target Intercation Model to 

Identify Potential Bioactive Compounds in Orange Jasmine as Anti-Obesity Using 

Machine Learning. Dibimbing oleh WISNU ANANTA KUSUMA dan 

MUSHTHOFA. 

 
Visceral obesity is a condition characterized by excessive fat accumulation, 

which can trigger metabolic complications such as type 2 diabetes mellitus, 

cardiovascular diseases, and chronic inflammation, ultimately leading to a decline 

in quality of life. One approach to managing obesity is through the utilization of 

bioactive compounds from herbal plants, such as Murraya paniculata (kemuning). 

Traditionally used as a slimming herbal remedy, Murraya paniculata is known to 

contain secondary metabolites such as flavonoids, coumarins, and terpenoids, 

which play a crucial role in its therapeutic potential. These secondary metabolites 

exhibit various pharmacological activities, including anti-inflammatory properties, 

which are often associated with obesity management.  

Drug-target interaction (DTI) prediction is a crucial aspect of modern drug 

development, enabling the identification of potential candidate compounds that 

effectively target obesity-related proteins. One of the primary challenges in DTI 

research is data imbalance, where the number of confirmed interactions is 

significantly lower than the number of unknown interactions. To address this issue, 

this study proposes a semi-supervised learning approach using the Neighborhood 

Regularized Logistic Matrix Factorization (NRLMF) algorithm. Cosine similarity 

calculations are applied to assess the similarity between proteins and compounds, 

providing additional information for generating negative interactions. The NRLMF 

algorithm applies neighbor-based regularization to improve compound-protein 

interaction prediction and generate negative interactions to identify non-interacting 

pairs. BAT protein data is obtained from the OMIM and GeneCards databases, 

while compound interaction data is sourced from the BindingDB database. This 

study evaluates the performance of Random Forest (RF), XGBoost, Multi-Layer 

Perceptron (MLP), and Logistic Regression (LR) models using negative 

interactions generated by NRLMF.  

The results showed that the combination of AAIndex_Morgan features in the 

MLP model provided the most optimal performance in terms of accuracy, recall , 

F1 Score, and Cohen Kappa values, except for the precision  and AUC scores which 

were outperformed by the RF model with a value (AUC = 99,99%). The calculation 

of the prediction significance value in MLP and XGBoost produced a low level of 

significance with a p-value above 0,05. Meanwhile, RF produced a Z-Score value 

with the highest level of significance of 99%. These findings suggest that 

implementing the NRLMF algorithm to generate negative interactions to 

complement DTI predictive machine learning modeling data can be a more 

effective method to address data imbalance.  
 

Keywords: drug-target interaction (DTI), imbalanced data, kemuning, random  

forest, semi-supervised learning. 
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