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ABSTRAK 
PREDIKSI DAN SIMULASI SENYAWA OBAT TAFENOKUIN DENGAN 

METODE MOLECULAR DOCKING DAN DYNAMICS TERHADAP 
PROTEIN-PROTEIN PLASMODIUM FALCIPARUM KODE PROTEIN 

1501 - 3000 

Meningkatnya tingkat mortalitas yang disebabkan oleh Plasmodium 

falciparum menunjukkan perlunya pengembangan obat-obat baru yang 

lebih efektif. Salah satu kandidat obat yang menjanjikan adalah 

tafenoquine, yang telah terbukti memiliki efek anti-Plasmodium falciparum. 

Penelitian ini berfokus pada interaksi langsung antara tafenoquine dan 

Plasmodium falciparum berdasarkan studi in vitro. Analisis interaksi ini 

didasarkan pada model lock and key serta induced fit antara protein dan 

ligan. Untuk memahami secara mendalam interaksi ini, penelitian in silico 

dengan menggunakan teknik molecular docking dan molecular dynamics 

simulation menjadi krusial. Metode ini memungkinkan simulasi interaksi 

molekuler secara komputasional, yang dapat memberikan wawasan yang 

mendalam tentang stabilitas dan dinamika kompleks protein-ligan, serta 

memfasilitasi desain obat yang lebih optimal. Riset ini diharapkan dapat 

memperluas pemahaman yang lebih dalam tentang mekanisme aksi 

tafenoquine terhadap Plasmodium falciparum, dan hasil dari penelitian ini 

diharapkan selanjutnya dapat menjadi kontribusi signifikan untuk 

pengembangan obat baru yang lebih spesifik dan inovatif dalam 

menanggulangi tingginya angka mortalitas akibat Plasmodium falciparum. 

Kata Kunci : Kandidat Obat, Tafenoquine, Plasmodium falciparum, 

molecular docking, molecular dynamics simulation.  
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ABSTRACT 
The increasing mortality rate caused by Plasmodium falciparum suggests 

the need for the development of new, more effective drugs. One promising 

drug candidate is tafenoquine, which has been shown to have anti-

Plasmodium falciparum effects. This study focuses on the direct interaction 

between tafenoquine and Plasmodium falciparum based on in vitro studies. 

The analysis of this interaction is based on the lock and key model as well 

as the induced fit between protein and ligand. To deeply understand this 

interaction, in silico studies using molecular docking and molecular 

dynamics simulation techniques are crucial. These methods enable 

computational simulation of molecular interactions, which can provide deep 

insights into the stability and dynamics of protein-ligand complexes, and 

facilitate more optimized drug design. This research is expected to expand 

deepeer understanding of the mechanism of action of tafenoquine against 

Plasmodium falciparum, and the results of this study are expected to  be a 

significant contribution to the development of new drugs that are more 

specific and innovative to tackle the high mortality rate caused by 

Plasmodium falciparum. 

Keywords : Drug candidate, Tafenoquine, Plasmodium falciparum, 

molecular docking, molecular dynamics simulation  
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