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ABSTRAK 
 

STUDI TERHADAP 2.161 PROTEIN Plasmodium falciparum SEBAGAI 
TARGET TAFENOKUIN DENGAN METODE MOLECULAR DOCKING 
DAN MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION DALAM MENDUKUNG 

UPAYA PENGENDALIAN PENYAKIT MALARIA 
 

Malaria adalah penyakit infeksi yang disebabkan oleh parasit genus Plasmodium 
dan menjadi beban kesehatan dunia. Tafenokuin  merupakan antimalaria yang 
telah diberi izin edar FDA pada 2018 untuk terapi malaria vivax. Studi terbaru 
menunjukkan potensi efikasi tafenokuin dalam penyembuhan malaria falsiparum, 
meskipun mekanisme kerjanya belum sepenuhnya dipahami. Penelitian molekuler 
in silico, termasuk molecular docking dan molecular dynamics simulation, menjadi 
metode efisien dan cepat untuk memahami interaksi obat dengan protein reseptor 
secara komputasi dan sebagai penelitian tahap awal dalam pengembangan obat. 
Penelitian ini merupakan studi in silico dengan tujuan untuk menganalisis interaksi 
ikatan antara tafenokuin dengan protein Plasmodium falciparum untuk 
membuktikan potensi tafenokuin sebagai antimalaria falsiparum. Studi ini 
merupakan studi in silico  dengan jenis penelitian berupa deskriptif observasional. 
Pendekatan metode yang digunakan adalah metode molecular docking dan 
molecular dynamics simulation. Analisis molecular dynamics simulation 
menggunakan parameter Root Mean Square Deviation (RMSD) dan nilai binding 
free energy. Hasil yang didapatkan, dari 2.161 sampel protein yang diteliti, terpilih 
55 protein P. falciparum menjadi target. Dari 55 protein, terdapat 23 protein 
memiliki ikatan lebih kuat dengan tafenokuin dibandingkan dengan ligan protein. 
Protein cysteine protease falcipain-2 dipilih sebagai protein yang dianalisis dengan 
molecular dynamics simulation. Nilai rata-rata RMSD ikatan falcipain-2 dengan 
tafenokuin sebesar 2.63 Å, lebih rendah dibandingkan dengan nilai RMSD ligan 
protein, yaitu E64 dengan nilai sebesar 3.7 Å. Kompleks falcipain-2 dengan 
tafenokuin memiliki nilai binding free energy (∆G) total sebesar -15.55 kkal/mol, 
lebih rendah dibandingkan dengan E64, yaitu -8.74 kkal/mol. Hasil ini 
menunjukkan stabilitas ikatan dengan tafenokuin lebih baik dibandingkan dengan 
ligan protein awal. Berdasarkan hasil penelitian, secara komputasi tafenokuin 
memiliki potensi sebagai antimalaria falsiparum. 
 
Kata kunci: tafenokuin, malaria falsiparum, molecular docking, molecular 
dynamics simulation,falcipain-2 
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ABSTRACT 
 

STUDY ON 2,161 Plasmodium falciparum PROTEINS AS 
TAFENOKUIN TARGETS BY MOLECULAR DOCKING AND 

MOLECULAR DYNAMICS SIMULATION METHODS IN SUPPORT OF 
MALARIA DISEASE CONTROL MEASURES 

 
Malaria is an infectious disease caused by parasites of the genus Plasmodium and 
is a global health burden. Tafenoquine is an antimalarial that was licensed by the 
FDA in 2018 for the treatment of vivax malaria. Recent studies have shown the 
potential efficacy of tafenoquine in curing falsiparum malaria, although its 
mechanism of action is not fully understood. In silico molecular research, including 
molecular docking and molecular dynamics simulation, is an efficient and rapid 
method to computationally understand drug interactions with receptor proteins and 
as early stage research in drug development. This study is an in silico study with 
the aim to analyze the binding interaction between tafenoquine and Plasmodium 
falciparum proteins to prove the potential of tafenoquine as a falsiparum 
antimalarial. This study is an in silico study with descriptive observational research. 
The method approach used is molecular docking and molecular dynamics 
simulation method. Analysis of molecular dynamics simulation using Root Mean 
Square Deviation (RMSD) parameters and binding free energy values. The results 
obtained, from 2,161 protein samples studied, 55 P. falciparum proteins were 
selected as targets. Of the 55 proteins, there are 23 proteins that have stronger 
binding with tafenoquine than the protein ligand. The protein cysteine protease 
falcipain-2 was selected as the protein analyzed by molecular dynamics simulation. 
The average RMSD value of falcipain-2 binding with tafenoquine was 2.63 Å, lower 
than the RMSD value of the protein ligand, E64 with a value of 3.7 Å. The falcipain-
2 complex with tafenoquine has a total binding free energy (∆G) value of -15.55 
kcal/mol, lower than that of E64, which is -8.74 kcal/mol. This result shows the 
stability of the bond with tafenoquine is better than the initial protein ligand. Based 
on the results, tafenoquine has computational potential as a falsiparum 
antimalarial. 
 
Keywords: tafenoquine, malaria falciparum, molecular docking, molecular 
dynamics simulation, falcipain-2 
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