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POTENSI SENYAWA AKTIF BUNGA ROSELLA (Hibiscus sabdariffa) SEBAGAI 

ANTI-ADHESI DALAM MENGHAMBAT PROTEIN TARGET FimH DAN PapG 

BAKTERI Escherichia coli 
Eko Hari Prasetyo, Rio Risandiansyah, Reza Hakim* 

Fakultas Kedokteran Universitas Islam Malang 

ABSTRAK  

Pendahuluan: Penghambatan infeksi E.coli dapat dilakukan dengan memhambat penempelan dari bakteri pada 

sel inang. Senyawa aktif bunga rosella (Hibiscus sabdariffa) yang memiliki potensi sebagai anti-adhesi pada 

bakteri E. coli, namun masih belum diketahui senyawa aktif dan mekanisme yang bekerja. Pada penelitian ini 

bertujuan untuk memprediksi potensi senyawa aktif bunga rosella sebagai anti-adhesi dengan mekanisme 

penghambatan protein Adhesin FimH dan PapG secara in silico.  

Metode: Penelitian dilakukan secara penambatan molekul. Afinitas senyawa aktif bunga rosella terhadap protein 

FimH dan PapG diukur menggunakan website docking server dengan parameter energi ikatan bebas, luas 

permukaan, konstanta inhibisi dan residu asam amino. Kontrol terhadap FimH adalah Methyl alpha-D-

mannopyranoside dan kontrol terhadap PapG adalah D-Galactose. 

Hasil: Pada hasil kontrol Methyl alpha-D-mannopyranoside didapatkan nilai energi ikatan bebas (∆G) -5,20 

kkal/mol, luas permukaan 435.852 Å, konstanta inhibisi 182,10 µM serta 11 residu asam amino. Hasil kontrol D-

Galactose didapatkan ∆G -7,08 kkal/mol luas permukaan 343,949 Å, konstanta inhibisi 6,43 µM serta 4 residu asam 

amino. Senyawa aktif memiliki afinitas yang terbaik terhadap FimH antara lain Quercetin-3-rutinoside dengan 

∆G -9,61 kkal/mol, Leucoside(kaempferol-3-O-sambubioside) ∆G -9,12 kkal/mol, Kaempferol-3-glucoside ∆G -

8,17 kkal/mol. Senyawa aktif memiliki afinitas yang tinggi terhadap PapG antara lain Quercetin-3-rutinoside ∆G 

-9,24 kkal/mol, Leucoside(kaempferol-3-O-sambubioside) ∆G -9,09 kkal/mol, Kaempferol-3-O-rutinoside 

(Nicotiflorin) ∆G -8,66 kkal/mol. Ketiga senyawa terbaik memiliki luas permukaan lebih tinggi dari kontol, 

memiliki konstanta inhibisi lebih kecil dibandingkan kontrol dan memiliki kesamaan residu asam amino yang 

sama dibandingkan kontrol. 
Kesimpulan: Senyawa aktif bunga rosella (Hibiscus sabdariffa) derivat quercetin dan kampferol diprediksi dapat 

menghambat adhesi E. coli dengan berikatan pada sisi aktif protein FimH dan PapG. 

Kata Kunci : Anti-adhesi; Hibiscus sabdariffa; in silico.  

 

POTENTIAL ACTIVE COMPOUNDS OF ROSELLA FLOWER (Hibiscus sabdariffa) 

AS ANTI-ADHESI IN INHIBIT PROTEIN OF FimH AND PapG BACTERIA 

Escherichia coli 
Eko Hari Prasetyo, Rio Risandiansyah, Reza Hakim* 

Faculty of Medicine University of Islam Malang 

ABSTRACT 

Introduction: Inhibition of E. coli infection can be done by inhibiting the ingestion of bacteria in host cells. The 

active compound of rosella flower (Hibiscus sabdariffa) which has the potential as anti-adhesion to E. coli 

bacteria, but the active compound and the mechanism that works are still unknown. This study aims to predict the 

potential of the active compound of rosella flower as an anti-adhesion with an in silico mechanism of inhibition 

of Adhesin FimH and PapG proteins. 
Method: This research is molecular docking. The affinity of the rosella flower active compounds for protein FimH 

and PapG was measured using a website docking server with parameters are free bond energy, surface area, 

konstanta inhibisi and amino acid residues. The control for FimH is Methyl alpha-D-mannopyranoside and the 

control for PapG is D-Galactose. 

Results: the control results of Methyl alpha-D-mannopyranoside, the free bond energy value (∆G) -5.20 kcal/mol, 

surface area was 435.852 Å, inhibition constant 182.10 µM and 11 amino acid residues. D-Galactose control 

results obtained ∆G -7.08 kcal/mol, surface area 343.949 Å, inhibition constant 6.43 µM and 4 amino acid 

residues. The active compounds that have the best affinity for FimH include Quercetin-3-rutinoside with ∆G -

9.61 kcal/mol with amino acid equation, Leucoside(kaempferol-3-O-sambubioside) ∆G -9.12 kcal/mol, 

Kaempferol-3-glucoside ∆G -8.17 kcal/mol. Active compounds that have a high affinity for PapG include 

Quercetin-3-rutinoside ∆G -9.24 kcal/mol, Leucoside(kaempferol-3-O-sambubioside) ∆G -9.09 kcal/mol, 

Kaempferol-3-O -rutinoside (Nicotiflorin) ∆G -8.66 kcal/mol. The three best compounds had a higher surface 

area than the control, had a lower inhibition constant than the control and had the same amino acid residues as the 

control. 

Conclusion: The active compounds of rosella flower (Hibiscus sabdariffa) derived from quercetin and campferol 

are predicted to inhibit E. coli adhesion by binding to the active sites of FimH and PapG proteins. 

Keywords: anti-adhesi; Hibiscus sabdariffa; in silico. 

*Correspondence: 

Rio Risandiansyah 

Faculty of Medicine, University of Islam Malang

Address: Jl MT Haryono 193 Malang City, East Java Indonesia, 65145  

 



 
 
 

 



1 

 

BAB I 

PENDAHULUAN 

1.1 Latar Belakang 

       Escherichia4coli4adalah4bakteri4gram4negatif berbentuk batang yang 

paling banyak menginfeksi saluran kemih dan saluran pencernaan, E. coli 

sendiri adalah normal flora yang banyak ditemukan didalam tubuh manusia, 

khususnya sitem pencernaan (Sarshar et al. 2020). Suatu penelitian dengan 

sampel410004pasien rawat4inap4di4rumah4sakit4menunjukkan4bahwa E. coli 

penyebab utama bakteremia, 4dan4memiliki4angka mortalitas sampai 48%. 

Bahkan sering dijumpai adanya resistensi atau Multi drug resistance (MDR) 

(Seputra 2020). Potensi E. coli sebagai penyebab penyakit 

infeksi4karena4faktor-faktor4virulensi yang dimiliki, diantaranya adanya 

fimbria,4polisakarida4kapsul, O-antigen, kapsul, lipopolisakarida, 4aerobaktin, 

4hemolisin, 4dan4sitotoksin4lainnya (Fairbrother & Ngeleka. 1994). 

Fimbria4dan4hemolisin4merupakan faktor4virulensi4yang penting (Brauner et 

al., 1995). Hemolisin berfungsi meningkatkan4kemampuan E.coli4 untuk 

bertahan hidup dalam aliran darah4dengan mediasi resistensi 

terhadap4fagositosis (Welch et al. 1995). fimbria4pada E. 4coli4merupakan 

1riva adesin, 4yaitu factor virulensi yang4berperan4dalam4proses4perlekatan 

pada permukaan sel pada awal proses4infeksi, fimbria yang dimiliki oleh E. coli 

paling banyak4diekspresikan adalah protein FimH dan PapG yang memiliki 

fungsi sebagai protein adhesi biotik, yaitu penempelannya yang terfokus pada 

sel epitel inang (Sarshar et al. 2020) . 
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      FimH adalah protein dua domain, terdiri dari N-terminal, domain lektin 

pengikat mannoside (FimH L) dan terminal-C domain pilin (FimH P ). Struktur 

terdiri dua domain FimH adalah prasyarat untuk pembentukan ikatan tangkap 

karena interaksi antara FimH L dan FimH P menentukan keadaan konformasi ikatan 

terhadap Methyl alpha-D-mannopyranoside (Mohamed-Salem et al. 2019). P 

fimbria adalah struktur komposit yang sangat terorganisir terdiri dari batang 

fimbrial yang disambung ujung ke ujung menjadi fleksibel tipis serat yang disebut 

ujung fibrillum. PapG, yang merupakan protein 35-kDa yang terletak di ujung distal 

fibrillum, disambungkan ke ujung fibrillum melalui adaptor khusus protein yang 

disebut PapF. Ujung fibrillum bergabung dengan batang fimbrial oleh protein 

adaptor khusus PapK. Itu determinan fimbrial yang bertanggung Spesifik Galaktose 

pengikatan yang dimediasi oleh P fimbriae yaitu PapG (Peng Zhao et al. 2016).  

       Salah satu sumber alami yang diduga mengandung senyawa aktif yang dapat 

berperan sebagai anti-adhesi adalah bunga4rosella4 (Hibiscus4sabdariffa). 

Berdasarkan penelitian secara4in4silico4diperoleh data kelopak4bunga4Rosella 

(Hibiscus4sabdariffa)4memiliki4banyak4senyawa4aktif yang dapat4digunakan 

sebagai agen anti-adhesi4pada4bakteri4gram4negatif (Sauer, Sperry, and Rohr 

2016). Uji fitokimia pada ekstrak bunga rosella menemukan senyawa aktif 

flavonoid terrutama 2erivate kaempferol dan quercetin (Peng Zhao et al. 2016). 

Potensi dan mekanisme kerja dari senyawa aktif bunga Rosella sebagai anti-adhesi 

belum diketahui, terutama untuk bakteri E. coli. Penelitian ini akan menguji 

penambatan senyawa aktif dari bunga rosella terhadap protein adhesin yang 

dimiliki oleh E. coli yaitu FimH dan PapG dengan pendeketan in silico. Hasil dari 

molecular docking akan diukur luas permukaan, nilai konstanta inhibisi (Ki), nilai 
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energi ikatan bebas, dan ikatan residu asam amino sehingga kemampuan dan 

mekanisme kerja dari senyawa aktif akan diketahui (Islami et al. 2021). 

1.2 Rumusan Masalah 

1. Bagaimanakah4afinitas4dari4penambatan4molekul4antara4senyawa4aktif 

Kelopak4Bunga4Rosella4(Hibiscus4sabdariffa) 4terhadap FimH 

dibandingkan dengan Methyl-alpha-D-mannoside? 

2. Bagaimanakah4afinitas4dari4penambatan4molekul4antara4senyawa4aktif 

Kelopak4Bunga4Rosella4(Hibiscus4sabdariffa) 4terhadap PapG 

dibandingkan dengan D-Galactosa? 

1.3 Tujuan Penelitian 

1. Untuk4mengetahui4afinitas4ikatan 4penambatan molekul antara senyawa 

aktif Kelopak4Bunga4Rosella (Hibiscus4sabdariffa) terhadap FimH 

dibandingakan dengan Methyl-alpha-D-mannoside. 

2. Untuk4mengetahui4afinitas4ikatan4penambatan4molekul4antara4senyawa 

aktif4Kelopak4Bunga4Rosella4 (Hibiscus4sabdariffa) 4terhadap papG 

dibandingakan dengan D-Galactosa. 

1.4 Manfaat Penelitian 

1.4.1 Manfaat Teoritis 

       Penelitian4ini4dapat4menjadi4landasan4teori4mengenai potensi senyawa 

aktif 4kelopak4bunga rosella (Hibiscus4sabdariffa)4dalam mencegah infeksi 

bakteri Eschericia coli  berdasarkan afinitas ikatan senyawa aktif dengan protein 

target. 



4 

 

1.4.2 Manfaat Praktis 

       Menambah4pemanfaatan4senyawa4aktif4kelopak4bunga4rosella (Hibiscus 

sabdariffa)4sebagai4pilihan4terapi4herbal4untuk mencegah infeksi bakteri 

Escherichia4coli. 

 

 

 

 



BAB VII 

PENUTUP 

7.1 Kesimpulan 

1. Senyawa aktif bunga rosella antara Quercetin-3-rutinoside, 

Leucoside(kaempferol-3-O-sambubioside), Kaempferol-3-glucoside memiliki 

afinitas tinggi pada protein FimH dan berpotensi sebagai anti-andhesi, dengan 

nilai energi ikatan bebas dan konstanta inhibisi lebih rendah dibandingkan 

Methyl alpha-D-mannopyranoside. 

2. Senyawa aktif bunga rosella antara lain Quercetin-3-rutinoside, Leucoside 

(kaempferol-3-O-sambubioside), Kaempferol -3-O-rutinoside (Nicotiflorin) 

memiliki afinitas tinggi pada protein PapG dan berpotensi sebagai anti-andhesi, 

dengan nilai energi ikatan bebas dan konstanta inhibisi lebih rendah 

dibandingkan D-Galaktosa 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



7.2 SARAN 

1. Perlu dilakukan pengujian anti-adhesi lanjutan senyawa aktif Quercetin-3-

rutinoside, Kaempferol-3-glucoside, Leucoside (kaempferol-3-O-

sambubioside), Kaempferol -3-O-rutinoside (Nicotiflorin) secara in vitro dengan 

pembiakan bakteri dan secara in vitro dengan pemberian pada tikus kontrol yang 

dimediasi infeksi E. coli. 
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