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ABSTRAK
Kehadiran Machine Learning (ML) di ruang lingkup komputasi modern telah menyebabkan banyak
permasalahan dan solusi, terutama pembahasan algoritma. Penelitian ini menganalisa dan eksplorasi
efektifitas lima algoritma ML dalam mengklasifikasi asam amino lazim esensial pada protein berdasarkan
strukur molekul dan jumlah atom. Dataset diambil secara manual dari buku kimia organik klasik, yang
dikonversi dari rumus dan gambar struktur senyawa asam amino lazim menjadi fitur numerik seperti
jumlah atom karbon, hidrogen, nitrogen, oksigen, dan sulfur. Kelima algoritma ML yang dianalisis yakni
Decision Tree, Gaussian Naive Bayes, K-Nearest Neighbour (KNN), K-Means, dan Random Forest. Setiap
algoritma dilakukan evaluasi menggunakan nilai akurasi, precision, recall, F1-score, serta Area Under the
Curve (AUC) dari kurva Receiver Operating Characteristic (ROC). Hasil menunjukkan bahwa algoritma
Decision Tree, Random Forest, dan KNN memiliki tingkat akurasi terbaik dengan skor AUC sebesar 0,83.
Studi kasus penelitian ini menawarkan pendekatan pengubahan data mentah menjadi fitur yang bisa
dimengerti oleh algoritma ML dan klasifikasi biner dengan label nol dan satu pada dataset berskala kecil.
Penelitian berikutnya disarankan menggunakan dataset yang lebih besar dan menerapkan validasi silang
untuk meningkatkan generalisasi model.
Kata Kunci: Machine Learning, Decision tree, Naive bayes, Random forest, K-Nearest Neighbour, K-
Means, Kimia organik

ABSTRACT
The presence of machine learning (ML) in the realm of modern computing has led to many problems
and solutions, especially in the discussion of algorithms. This research analyzes and explores the
effectiveness of five ML algorithms in classifying common essential amino acids in proteins based on
molecular structure and the number of atoms. The dataset was manually collected from classic organic
chemistry books, converted from formulas and structural images of common amino acid compounds
into numerical features such as the number of carbon, hydrogen, nitrogen, oxygen, and sulfur atoms.
The five ML algorithms analyzed are Decision Tree, Gaussian Naive Bayes, K-Nearest Neighbour (KNN),
K-Means, and Random Forest. Each algorithm was evaluated using accuracy, precision, recall, F1-score,
and the Area Under the Curve (AUC) from the Receiver Operating Characteristic (ROC) curve. The
results showed that the Decision Tree, Random Forest, and KNN algorithms had the best accuracy levels
with an AUC score of 0.83. This research case study offers an approach to transforming raw data into
features that can be understood by ML algorithms and binary classification with zero and one labels on
a small-scale dataset. Future research is recommended to use larger datasets and apply cross-validation
to improve model generalization

Keywords: Machine Learning, Decision tree, Naive bayes, Random forest, K-Nearest Neighbour, K-Means,
Organic chemistry
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PENDAHULUAN
Digunakan secara luas dalam berbagai bidang seperti pendidikan, keuangan, dan

kesehatan, Machine Learning (ML) telah menjadi teknologi utama dalam pengolahan
data dan memiliki banyak keunggulan, salah satunya adalah kemampuan untuk
melakukan klasifikasi berdasarkan pola yang terbentuk dari fitur numerik. Machine
learning atau pembelajaran mesin adalah sebuah teknologi yang diciptakan untuk
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mampu belajar sendiri dalam memecahkan masalah berdasarkan data-data yang
pernah diberikan oleh berbagai penggunanya [1]. Selama dua dekade terakhir Machine
Learning telah menjadi salah satu andalan teknologi informasi dan dengan itu, bagian
yang agak sentral, meskipun biasanya tersembunyi, dari hidup kita [2]. Dalam konteks
data kimia, khususnya struktur senyawa dan molekul, penerapan ML masih relatif
terbatas dibandingkan bidang lainnya.

Asam amino sebagai unit pembangun protein, memiliki struktur molekul hampir
seragam yang terdiri dari atom karbon (C), hidrogen (H), nitrogen (N), dan oksigen
(O), serta beberapa zat mengandung unsur sulfur (S). Setiap masing-masing asam
amino dan pola ikatannya menyumbang sifat yang unik kepada masing-masing protein
[3] . Pola asam amino ini terletak pada perbedaan jumlah atom setiap unsur,
menjadikannya cocok digunakan untuk sebagai fitur numerik dalam algoritma ML di
bidang bioinformatika dan kimia komputasi.

Penelitian terdahulu pernah dilakukan oleh Then et al. 2020 [4] mengusulkan
metode klasifikasi asam amino dengan metode barunya mereka yang melibatkan
pemisahan binary berulang melalui jumlah minimum lima fitur seperti hidrofobisitas
atau volume, dinyatakan dengan nilai numerik untuk karakteristik asam amino, dan
diesktraksikan fitur-fitur tersebut dari dari basis data AAindex [4] . Namun pendekatan
metode tersebut cukup rumit dan kurang relevan untuk implementasi praktis di
lingkungan pendidikan awal. Dalam penelitian ini, berdasarkan pola molekul asam
amino berdasarkan perbedaan jumlah atom setiap unsur, bisa disederhanakan menjadi
jumlah atom setiap penyusun masing-masing molekul asam amino sebagai fitur input
dengan fokus pada pendekatan klasifikasi yang lebih ringan.

Dalam akademik prodi Teknik Informatika, penerapan ML umumnya berfokus
pada data kependudukan, kesehatan, keuangan, atau ekonomi, yang sudah terlihat
dataset atau tabel angka sebagai fitur input. Jarang sekali menggunakan kimia sebagai
dataset, embahasan AI sebagai alat dalam penelitian dalam pendidikan kimia masih
terbatas [5] . Maka dari itu, penelitian ini hadir sebagai contoh penerapan ML dengan
sederhana namun bernilai edukatif dan membuka wawasan penggunaan lintas disiplin
dalam pemodelan klasifikasi.

KAJIAN LITERATUR
Penlitian ini menggunakan kajian-kajian yang berkaitan dengan Machine Learning

(ML). ML umumnya terbagi menjadi dua kategori utama, yaitu supervised dan
unsupervised. Algoritma yang digunakan adalah untuk klasifikasi fitur seperti decision
tree, naive bayes, K-Nearest Neighbour (KNN), random forest, dan K-Means sebagai
algoritma prediksi pola dalam data.

Machine Learning dan Klasifikasi
Kecerdaan manusia menjadi inspirasi untuk diciptakannya kecerdasan buatan,

dimana banyak sekali hasil dari kecerdasan buatan diantaranya adalah Machine
Learning (ML). Pengembangan kemampuan komputer agar dapat menyerupai
kemampuan manusia [6] . ML memungkinkan sistem belajar dari data tanpa perlu
diprogram secara manual dan eksplisit. Salah satu penerapannya adalah klasifikasi,
yang merupakan proses memetakan input data ke dalam label kelas tertentu [2].

Umumnya klasifikasi pada ML untuk pendidikan awal adalah klasifikasi biner.
Kasus paling dasar untuk data, dimana hanya terdapat dua label atau kelas, misalnya
“ya” dan “tidak” pada label esensial sesuai dataset yang akan digunakan. Klasifikasi
biner merupakan bentuk paling dasar dari supervised learning, di mana model
mempelajari pola untuk memetakan input ke salah satu dari dua kategori diskret [7] .
Tipe klasifikasi ini digunakan secara luas seperti pengenalan pola, biomedis, dan
deteksi anomali. Dalam konteks penelitian ini, klasifikasi biner diterapkan untuk
memisahkan asam amino menjadi dua kelas, yaitu esensial dan tidak esensial,
berdasarkan jumlah numerik dari struktur molekulnya.
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Supervised dan Unsuvervised Learning
Supervised learning adalah metode pembelajaran mesin di mana algoritma dilatih

menggunakan data berlabel, yang berarti inputan data disertai dengan keluaran benar
yang sesuai [8] . Maksudnya adalah data label atau target ikut berperan sebagai
‘supervisor’ atau ‘guru’ yang mengawasi proses pembelajaran dalam mencapai tingkat
akurasi atau presisi tertentu [9] . Jadi dataset yang digunakan sudah memiliki label,
sehingga mesin belajar pemodelan data tersebut dan menghasilkan label yang sesuai
atau mendekati sesuai jika diberikan data baru. Seperti halnya anak yang berlatih
mengenali kendaraan motor dengan melihat di persimpangan jalan didampingi orang
tuanya terlebih dahulu, sehingga siswa tersebut bisa mengenali kendaraan motor yang
lewat dengan sendirinya.

Sedangakan Unsuervised learning merupakan paradigma pembelajaran mesin yang
berfokus pada mengungkap pola, struktur, atau hubungan dalam data yang tidak
berlabel [8] . Mesin tidak perlu diawasi diberi jawaban yang benar. Sebaliknya, mesin
diizinkan bekerja sendiri untuk menemukan informasi [9] . Pola terbentuk yang
dihasilkan murni dari perhitungan algoritma ML itu sendiri, tidak ada label sebagai
penanda mana yang benar dan tidak. Seperti siswa yang diberi tugas oleh guru untuk
menganalisa beberapa item makanan dan mengelompokkannya sesuai pemikiran
siswa tersebut.

Algoritma Klasifikasi yang Digunakan
Algoritma yang digunakan untuk penelitian klasifikasi adalah decision tree, naive

bayes, K-Nearest Neighbour (KNN), random forest, dan K-Means.
Validasi Silang

Validasi silang merupakan metode evaluasi model yang digunakan untuk
menghindari bias akibat pembagian data tunggal. Salah satu bentuk paling umum
adalah K-Fold Cross-Validation, di mana dataset dibagi menjadi k bagian, dan
pelatihan dilakukan sebanyak k kali dengan bagian berbeda sebagai data uji. Teknik
ini dinilai efektif untuk meningkatkan generalisasi model dan mengurangi risiko
overfitting, terutama pada dataset berskala kecil [17].

Metrik Evaluasi Model Klasifikasi
Metrik evaluasi adalah satuan alat ukur kuantitatif yang digunakan untuk menilai

seberapa baik model klasifikasi bekerja dalam memprediksi hasil. Metrik evaluasi
dalam klasifikasi digunakan untuk mengukur kinerja model terhadap data uji.
Beberapa metrik umum yang digunakan antara lain akurasi, precision, recall, F1-score,
dan Area Under the Curve (AUC) dari kurva Receiver Operating Characteristic (ROC).
Setiap metrik memberikan sudut pandang berbeda terhadap performa model,
tergantung pada proporsi kelas, konsekuensi kesalahan, dan kebutuhan prediksi [18] .
Kurva ROC dibuat berdasarkan nilai yang telah didapatkan dari perhitungan dengan
confusion matrix, yaitu antara False Positive Rate dengan True Positive Rate [19].

Dalam evaluasi algoritma model klasifikasi biner, terdapat empat kemungkinan
hasil prediksi: True Positive (TP) jika model benar memprediksi kelas positif (misalnya
kelas yang berlabel “ya”), True Negative (TN) jika model benar memprediksi kelas
negatif (misalnya kelas yang berlabel “tidak”), False Positive (FP) jika model salah
memprediksi positif padahal sebenarnya negatif, dan False Negative (FN) jika model
salah memprediksi negatif padahal sebenarnya positif.

Studi Sebelumnya yang Relevan
Then et al. (2020) mengusulkan metode klasifikasi asam amino berdasarkan

pemisahan binary pada fitur-fitur fisikokimia dari basis data AAindex. Metode tersebut
kompleks dan tidak sesuai untuk eksperimen edukatif sederhana [4] . Studi lain oleh
Iyamuremye et al. (2025) menunjukkan bahwa ML dapat dimanfaatkan untuk
klasifikasi molekul sebagai pendekatan edukatif interdisiplin di bidang kimia dan
informatika [20][21].
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Berdasarkan kajian literatur di atas, dapat disimpulkan bahwa penerapan ML pada
data molekul kimia organik, khususnya klasifikasi biner pada struktur asam amino,
masih jarang ditemukan dan memiliki potensi pengembangan, khususnya sebagai studi
edukatif lintas disiplin antara bidang informatika dan kimia.

METODOLOGI
Penelitian ini termasuk dalam jenis penelitian kuantitatif eksperimental komparatif,

yang bertujuan untuk membandingkan performa beberapa algoritma machine learning
dalam mengklasifikasikan asam amino berdasarkan struktur kimianya. Data diperoleh
dari sumber sekunder, yaitu buku cetak, dan dikonversi menjadi format numerik untuk
dianalisis secara komputasional. Proses pengujian dilakukan secara daring
menggunakan Python, dengan fokus pada analisis model, evaluasi performa, dan
validasi silang untuk meningkatkan akurasi generalisasi. Metodologi berikut
menjelaskan tahapan eksperimen secara sistematis, mulai dari perolehan data hingga
evaluasi hasil.

Dataset dan Representasi Fitur
Dataset yang digunakan dalam penelitian ini terdiri dari 20 asam amino lazim pada

protein, diklasifikasikan ke dalam dua kelas yaitu esensial dan tidak esensial. Data
diperoleh secara manual dari buku Kimia Organik karya Fessenden (1999) [22] ,
kemudian dikonversikan ke dalam bentuk numerik berdasarkan jumlah atom
penyusunnya: karbon (C), hidrogen (H), nitrogen (N), oksigen (O), dan sulfur (S).
Setiap sample direpresentasikan sebagai satu baris data dengan lima fitur numerik dan
satu label kelas biner, ditambah fitur lain sebagai atribut deskriptif non-pelatihan
seperti fitur nama unsur, singkatan unsur, rumus unsur, dan lima fitur yang diisi oleh
singkatan atom.

Tabel 1. Dataset Daftar Asam Amino Lazim pada Protein

Pra-pemrosesan Data
Data diketik ulang dan disusun dalam format Comma Separated Values (CSV),

kemudian diolah menggunakan Python versi 3.11.0 dengan bantuan pustaka pandas.
Label kelas dikodekan dalam bentuk numerik: 1 untuk esensial dan 0 untuk tidak
esensial. Karena fitur berada dalam rentang kecil dan seragam, normalisasi tidak
diterapkan, serta tidak menunjukkan distribusi ekstrem [23]. Namun, ini diakui sebagai
salah satu keterbatasan studi, terutama pada penggunaan algoritma KNN dan K-Means
yang sensitif terhadap skala. Hal ini diakui sebagai keterbatasan. Validasi silang yang
dilakukan diharapkan dapat membantu mengurangi bias akibat perbedaan skala ini.
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Algoritma yang Digunakan
Lima algoritma machine learning digunakan dalam eksperimen ini:

1. Decision Tree
2. Gaussian Naive Bayes
3. K-Nearest Neighbour (KNN) dengan parameter n_neighbors=3
4. Random Forest dengan parameter n_estimators=100
5. K-Means (unsupervised, digunakan untuk eksplorasi pola)

Semua algoritma diimplementasikan menggunakan pustaka scikit-learn versi 1.6.1.

Teknik Evaluasi dan Validasi Silang
Data dievaluasi menggunakan metode Stratified K-Fold Cross Validation dengan

k=5, yaitu teknik validasi silang yang mempertahankan distribusi label pada tiap fold.
Dengan pendekatan ini, dataset dibagi menjadi 5 bagian yang seimbang [24] , dan
pelatihan dilakukan 5 kali menggunakan bagian yang berbeda sebagai data uji. Hasil
evaluasi dari kelima fold dirata-ratakan untuk memperoleh metrik performa akhir.

Metrik Evaluasi
Evaluasi dilakukan menggunakan lima metrik utama:

1. Akurasi: rasio prediksi yang tepat terhadap seluruh prediksi.
2. Precision: rasio prediksi positif yang benar dari seluruh prediksi positif.
3. Recall: rasio prediksi positif yang benar dari seluruh data sebenarnya positif.
4. F1-Score: rata-rata harmonik dari precision dan recall.
5. AUC-ROC: luas area di bawah kurva Receiver Operating Characteristic,

mengukur kemampuan model membedakan kelas.

Perangkat dan Lingkungan Eksperimen
Penelitian dilakukan menggunakan Python 3.11.0 dengan pustaka berikut yang

relevan: scikit-learn, pandas, numpy, matplotlib, seaborn, dan python-docx.
Eksperimen dijalankan di Jupyter Notebook. Daftar lengkap pustaka tambahan dapat
ditemukan pada lampiran atau dokumentasi eksperimen.

HASIL DAN PEMBAHASAN
Serangkaian penelitian ini memiliki beberapa hasil nilai evaluasi, diantaranya

heatmap evaluasi model, heatmap cross validation dengan 5 fold, dan grafik ROC AUC.

Visualisasi Heatmap Hasil Evaluasi
Berdasarkan pengujian kelima algoritma Machine Learning (ML) yaitu decision tree,

gaussian naive bayes, random forest, K-Nearest Neighbour (KNN), dan K-Means, untuk
klasifikasi jenis asam amino lazim pada protein menjadi dua kelas: esensial dan tidak
esensial. Evaluasi dilakukan menggunakan nilai akurasi, precision, recall, F1-score,
serta nilai Area Under the Curve dari kurva Receiver Operating Characteristic (AUC
ROC).Visualisasi berikut menampilkan performa kelima model dalam bentuk heatmap,
untuk memudahkan perbandingan antar metrik.
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Gambar 1. Hasil Evaluasi Model pada Heatmap

Gambar 1 menunjukkan heatmap perbandingan nilai evaluasi dari kelima
algoritma yang diteliti: decision tree, gaussian naive bayes, random forest, KNN, dan K-
Means. Setiap sel pada gambar yang berbentuk tabel mewakili nilai metrik evaluasi
(accuracy, precision, recall, F1-score, dan ROC AUC) untuk setiap model, dengan
tambahan skala warna dari rendah (kuning pucat) ke tinggi (biru tua).

Pertama, nilai akurasi. Laporan yang memberikan ukuran seberapa baik kinerja
klasifikasi model dengan menunjukkan sejumlah prediksi yang benar di antara jumlah
total kasus yang dievaluasikan, makanya berdasarkan rumus, akurasi menghitung total
jumlah prediksi yang benar (baik positif maupun negatif) dari seluruh data [18]. Rumus
akurasi sebagai berikut.

�������� =
�� + ��

�� + �� + �� + ��
Nilai Akurasi dari kelima algoritma yang diteliti, algoritma decision tree, random

forest, dan KNN memiliki nilai skor tertinggi, yaitu sebesar 0,83. Disusul algoritma
gaussian naive bayes dengan skor sebesar 0,67 dimana akurasi klasifikasi data cukup
baik, dan paling kecil adalah algoritma K-Means dengan skor sebesar 0.5, artinya hasil
akurasi klasifikasi data biner sama dengan tebak-tebakan. Karena memang K-Means
adalah model unsupervised learning sehingga tidak membutuhkan label seperti
keempat model lainnya.

Kedua terdapat nilai precision, salah satu metrik evaluasi yang diberikan dalam
laporan klasifikasi dimana rasio prediksi positif sejati pengklasifikasi sama dengan
jumlah total prediksi positif yang dibuatnya [18] . Sehingga pada rumusan precision
hanya menghitung rasio jumlah benar dan salah yang positif, berikut rumusannya.

��������� =
��

�� + ��
Nilai precision pada kelima algoritma yang diteliti, keempat algoritma (decision

tree, gaussian naive bayes, random forest, dan KNN) mendapatkan skor sempurna,
yakni 1,0. Ini artinya, keempat model algoritma tersebut sangat yakin dalam
memprediksi kelas esensial pada dataset asam amino lazim dalam protein. Sedangkan
K-Means hanya mendapatkan skor 0,5 yang artinya model ini seperti tebak-tebakan
dalam memprediksi kelas esensial dikarenakan model ini adalah unsupervised learning.

Selain precision, terdapat recall yang berfokus pada nilai yang menunjukan
tingkat keberhasilan atau spesifisitas untuk mengetahui kembali sebuah informasi
secara benar tentang data yang kelas negatif atau pun konten teks positif [25] . Pada
perumusannya, rasio dihitung berdasarkan benar memprediksi kelas esensial pada
dataset asam amino lazim dalam protein dan salah memprediksi kelas tidak esensial
yang seharusnya masuk ke kelas esensial. Berikut rumusannya.

������ =
��

�� + ��
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Nilai recall pada kelima algoritma yang diteliti, algoritma K-Means menunjukkan
nilai recall yang sempurna yakni sebesar 1,0 yang artinya seluruh data esensial berhasil
terdeteksi. Disusul ketiga algoritma (decision tree, random forest, dan KNN)
menunjukkan skor sebesar 0,67 yang artinya algoritma tersebut masih melewatkan
sebagian data esensial pada data asam amino lazim dalam protein (FN). Sayangnya
algoritma gaussian naive bayes menunjukkan skor 0,33 yang artinya klasifikasi ini lebih
rendah dibanding tebak-tebakan.

Kemudian terdapat metrik evaluasi yang menggabungkan precision dan recall
untuk menghitung rasionya, yaitu F1-score. F1-skor adalah metrik yang
menggabungkan precision dan recall kembali menjadi satu nilai [18] , jadinya
perhitungan dengan rata-rata dari precision dan recall, sangat berguna untuk dataset
tidak seimbang karena mengimbangi kesealahan positif dan negatif. Berikut
rumusannya.

�1 =
2(���������)(������)

��������� (������)
Nilai F1-score pada kelima algoritma yang diteliti, ketiga algoritma (decision

tree, random forest, dan KNN) memiliki skor sebesar 0.8 yang artinya ketiga model
cukup mampu menangkap kelas esensial secara benar tanpa terlalu banyak salah
prediksi. Disusul algoritma K-Means yang mendapatkan skor sebesar 0,67, dan terakhir
algoritma gaussian naive bayes sebesar 0,5.

Diakhir terdapat metrik evaluasi ROC AUC dengan perumusan yang kompleks.
Dari kelima algoritma yang diteliti, ketiga algoritma (decision tree, random forest, dan
KNN) mendapatkan skor sebesar 0,83. Disusul algoritma gaussian naive bayes
mendapatkan skor sebesar 0,67 dan K-Means sebesar 0,5.

Hasil Evaluasi Model
Evaluasi dilakukan menggunakan validasi silang Stratified K-Fold dengan k = 5.

Metrik yang digunakan meliputi akurasi, precision, recall, F1-score, dan ROC AUC.
Pada gambar 2 menunjukkan hasil rata-rata dari validasi silang sebanyak 5 kali pada 5
bagian dataset yang sudah dibagi-bagi serta nilai rata-rata dari hasil keseluruan metrik
evaluasi.

Gambar 2. Hasil Evaluasi Model dengan Validasi Silang 5-fold

Visualisasi ROC AUC Hasil Evaluasi
Visualisasi berikut menampilkan performa kelima model dalam memprediksi

klasifikasi pada bentuk grafik ROC dan skor AUC.
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Gambar 3. Hasil Evaluasi Model ROC AUC

Berdasarkan gambar 3, algoritma keputusan pohon seperti decision tree dan
random forest serta algoritma lain yakni KNN memiliki skor AUC = 0,83 atau 83%,
disusul dengan skor AUC algoritma GaussianNB sebesar 0,67 atau 67%, dan terakhir
algoritma K-Means dengan skor AUC = 0.5 atau 50%. Sesuai dengan temuan terdahulu
seperti penelitian antara algoritma decision tree dan GaussianNB atau naive bayes,
metode yang memberikan pecahan untuk permasalahan dalam mengindentifikasi
penyakit liver ialah Decision Tree (C4.5) [26].

Grafik ROC memiliki garis putus-putus lurus diagonal yang menandakan grafik
secara tebak-tebakan (skor AUC 50%), jika grafik algoritmanya diatas garis diagonal
ROC maka algoritma tersebut lebih baik dan akurat, namun jika dibawah garis
diagonal ROC maka algoritma tersebut kalah dengan hanya tebak-tebakan saja. garis
diagonal putus–putus pada ROC mewakili klasifikasi acak, dimana AUC = 0.5
menunjukkan "discriminatory power" minim — artinya model tidak lebih baik daripada
tebakan acak [27] . Namun disini mendapatkan satu algoritma dengan tebak-tebakkan
sama persis hasilnya (skor AUC 50%).

Analisa dan Diskusi
Hasil evaluasi menggunakan 5-fold cross-validation menunjukkan bahwa algoritma

K-Nearest Neighbors (KNN) memperoleh rata-rata skor tertinggi sebesar 0.85,
mengungguli algoritma lainnya. Namun, ketika dilakukan evaluasi berdasarkan ROC
AUC pada satu kali pembagian data (hold-out test set), terlihat bahwa skor KNN,
Decision Tree, dan Random Forest sama-sama memperoleh nilai ROC AUC sebesar
0.83.

Perbedaan ini menunjukkan bahwa pemilihan metrik evaluasi dan metode validasi
sangat mempengaruhi hasil performa model. Oleh karena itu, analisis performa tidak
cukup hanya dari satu sudut pandang, melainkan perlu menggunakan beragam metrik
dan pendekatan evaluasi untuk mendapatkan kesimpulan yang lebih komprehensif.

Menariknya, K-Means sebagai model unsupervised masih menunjukkan kinerja
wajar walau tanpa label saat pelatihan, meskipun secara konsisten di bawah model
supervised. Hal ini menandakan bahwa fitur-fitur numerik molekul masih cukup
memiliki pola alami yang bisa dikelompokkan. Sementara itu, Naive Bayes
menunjukkan kelemahan dalam menangani korelasi antar fitur atom, kemungkinan
karena asumsi independensi antar fitur yang tidak terpenuhi di data kimia ini.
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Tabel 2. Tabel Rata-rata Hasil Evaluasi Penelitian

Tabel 2 merangkum hasil evaluasi rata-rata dari lima algoritma klasifikasi
menggunakan validasi silang 5-fold berdasarkan enam metrik: akurasi, precision, recall,
F1-score, ROC AUC, skor gabungan cross-validation, dan nilai rata-rata menyeluruh.
Hasil menunjukkan bahwa Random Forest unggul dengan skor tertinggi hampir di
semua metrik utama, termasuk skor gabungan 0,85 dan rata-rata keseluruhan 0,830,
menjadikannya model paling konsisten dan andal untuk klasifikasi biner asam amino
dalam penelitian ini.

Tiga model supervised lainnya, yaitu Decision Tree dan K-Nearest Neighbour
(KNN), menunjukkan performa yang sangat mirip. Keduanya memiliki nilai F1-score
sebesar 0,80, precision sempurna (1,00), dan skor rata-rata masing-masing 0,823 dan
0,790. Ini menunjukkan bahwa pola numerik sederhana (jumlah atom) cukup
informatif untuk digunakan oleh beberapa algoritma supervised learning.

Sementara itu, Naive Bayes menghasilkan precision tertinggi namun memiliki recall
rendah (0,33), yang menyebabkan skor F1 dan rata-rata keseluruhannya hanya
mencapai 0,667. Model ini cenderung konservatif dan kurang sensitif dalam
menangkap data positif (esensial).

Menariknya, K-Means, meskipun merupakan algoritma unsupervised, mampu
menghasilkan recall sempurna (1,00) dan skor F1 sebesar 0,67. Namun precision dan
akurasinya rendah (0,50), menunjukkan bahwa model ini cenderung melakukan over-
classification terhadap kelas positif.

Keterbatasan Penelitian
Salah satu keterbatasan utama dalam studi ini adalah ukuran dataset yang kecil,

yaitu hanya 20 data asam amino, sehingga hasil evaluasi rentan terhadap fluktuasi.
Selain itu, tidak diterapkannya normalisasi pada fitur numerik juga menjadi potensi
penyebab turunnya performa pada model berbasis jarak seperti KNN dan K-Means.

Implikasi dan Rekomendasi
Penelitian ini menunjukkan bahwa algoritma supervised seperti random forest dan

K-Nearest Neighbour dapat digunakan secara efektif untuk klasifikasi sederhana
berbasis data kimia. Studi ini juga membuka potensi penerapan machine learning
sebagai alat edukatif lintas bidang, terutama untuk mahasiswa teknik informatika yang
ingin memahami klasifikasi berbasis data ilmiah non-tradisional.

Untuk penelitian lanjutan, disarankan menggunakan dataset yang lebih besar,
penerapan teknik feature engineering lanjutan, serta evaluasi pada data yang lebih
kompleks atau multi-label. Sehingga proses penelitian menghasilkan nilai evaluasi
yang lebih akurat.

KESIMPULAN
Penelitian ini telah mengevaluasi lima algoritma machine learning Decision Tree,

Random Forest, K-Nearest Neighbour (KNN), Gaussian Naive Bayes, dan K-Means
dalam mengklasifikasikan asam amino lazim menjadi dua kelas, yaitu esensial dan
tidak esensial, berdasarkan representasi numerik dari struktur molekulnya.

Berdasarkan hasil validasi silang 5-fold dan analisis metrik evaluasi (Accuracy,
Precision, Recall, F1-Score, dan ROC AUC), diperoleh kesimpulan sebagai berikut:

1. Random Forest menunjukkan performa terbaik secara menyeluruh, dengan rata-
rata skor tertinggi dan hasil yang stabil pada seluruh metrik.
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2. Decision Tree dan KNN juga memiliki performa baik, terutama pada precision
dan F1-score, namun masih lemah dalam recall.

3. Naive Bayes meskipun memiliki precision sempurna, tidak mampu menangkap
mayoritas data esensial (recall rendah), sehingga kurang direkomendasikan
untuk kasus ini.

4. K-Means sebagai algoritma unsupervised dapat mendeteksi seluruh kelas
esensial (recall 1.00), namun menghasilkan precision dan akurasi yang rendah,
menandakan banyaknya prediksi palsu.

5. Representasi numerik sederhana dari struktur kimia (jumlah atom) terbukti
cukup untuk menghasilkan klasifikasi biner yang signifikan dalam konteks
edukatif dan lintas disiplin.

Maka dari itu, model algoritma supervised learning sangat cocok untuk digunakan
dalam kimia organik ini, khususnya asam amino lazim dalam protein. Keputusan
pohon memang baik digunakan sebagai model, namun random forest lebih optimal
dalam kasus ini. Sementara model ketetanggaan, KNN lah yang menjadi model terbaik
dalam kasus ini, dan gaussian naive bayes kurang cocok. Uniknya K-Means bisa
mendeteksi sangat detail jika terkait kelas positif dan negatif, namun kurang cocok
dalam akurasi.

Saran
Berdasarkan hasil penelitian dan keterbatasan yang ada, maka disarankan

selanjutnya dapat menggunakan dataset yang lebih besar dan kompleks untuk
meningkatkan akurasi model, seperti jumlah dataset lebih dari seratus, kemudian
menambahkan fitur biokimia dan fisikokimia lainnya (massa molekul, polaritas, atau
titik leleh dan didih). Selain itu, perlunya dilakukan penerapan normalisasi fitur agar
model berbbasis jarak seperti KNN dan K-Means dapat beroprasi secara lebih optimal.
Penelitian ini dapat dijadikan contoh edukatif untuk mahasiswa lintas bidang,
khususnya Teknik Informatika, dalam menerapkan machine learning pada data non-
konvensional seperti kimia.
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