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ABSTRAK 

SKRINNING VIRTUAL DAN MOLECULAR DOCKING  

POTENSI SENYAWA METABOLIT SEKUNDER GAMBAS 

(Luffa acutangula) TERHADAP Clostridium perfringens  

 

Rohma Toyibah 

Clostridium perfringens adalah bakteri spora gram positif anaerobik. 

Clostridium perfringens adalah penyebab gas gangren dan keracunan makanan 

termolabil enterotoksin. Tanaman banyak digunakan untuk penelitian. Gambas 

(Luffa acutangula) merupakan tanaman yang memiliki senyawa-senyawa metabolit 

sekunder dengan aktivitas antibakteri. Tujuan penelitian ini untuk mengetahui 

kandungan senyawa metabolit sekunder pada gambas dan menganalisis senyawa 

yang berpotensi untuk berinteraksi dengan Clostridium perfringens secara virtual 

skrining dan molecular docking. Skrining virtual senyawa metabolit sekunder 

gambas melalui STITCH database memiliki hasil bahwa senyawa delphinidin 

memiliki interaksi paling tinggi terhadap protein Clostridium perfringens. 

AutoDock 1.5.7. adalah aplikasi yang digunakan molecular docking untuk 

mengetahui interaksi dari senyawa delphinidin yang didapat dari PubChem Open 

Chemistry dengan protein CPF_2326 yang didapat dari AlphaFold Protein 

Structure Database. Hasil binding affinity delphinidin dengan protein CPF_2326 

adalah -8.1 Kcal/mol, RMSD memiliki deviasi yang kecil yaitu 0.000 Å dan jenis 

ikatan memiliki beberapa ikatan hidrogen. Penisilin G merupakan antibiotik 

sebagai kontrol pada delphinidin. Delphinidin merupakan senyawa metabolit 

sekunder gambas yang berpotensi sebagai antibakteri dan dapat dijadikan kandidat 

penghambat Clostridium perfringens. 

 

 

Kata-kata kunci: Luffa acutangula, Clostridium perfringens, skrining virtual, 

molecular docking 
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ABSTRAK 

 

VIRTUAL SCREENING AND POTENTIAL MOLECULAR 

DOCKING OF GAMBAS (Luffa acutangula) SECONDARY 

METABOLITE COMPOUNDS AGAINST Clostridium perfringens 

 

Rohma Toyibah 

 

 Clostridium perfringens is an anaerobic gram-positive spore bacterium. 

Clostridium perfringens is the cause of gas gangrene and thermolabile enterotoxin 

food poisoning. Plants are widely for research. Gambas (Luffa acutangula) is a 

plant that has secondary metabolite compounds with antibacterial activity. The aim 

of this research is to determine the content of secondary metabolite compounds in 

gambas and analyze compounds that have the potential to interact with Clostridium 

perfringens through virtual screening and molecular docking. Virtual screening of 

secondary metabolite compounds of gambas via the STITCH database resulted in 

the compound delphinidin having the highest interaction with the Clostridium 

perfringens protein. AutoDock 1.5.7. is an application used for molecular docking 

to determine the interaction of the delphinidin compound obtained from PubChem 

Open Chemistry with the CPF_2326 protein obtained from the AlphaFold Protein 

Structure Database. The binding affinity result of delphinidin with the CPF_2326 

protein is -8.1 Kcal/mol, the RMSD has a small deviation, 0.000 Å and the type of 

bond has several hydrogen bonds. Penicillin G is an antibiotic as a control for 

delphinidin. Delphinidin is a secondary metabolite compound of gambas which has 

potential as an antibacterial and can be used as a candidate inhibitor of 

Clostridium perfringens. 

 

 

Kata-kata kunci: Luffa acutangula, clostridium perfringens, virtual screening, 

molecular docking 
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