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  شبيه سازي ديناميك مولكولي آنزيم استيل كولين استراز در حضور نانوذرات طلا
 *1فرامرز مهرنژادو  2، رضا حسن ساجدي1تشنيزي ، محمد برشان1حنانه اكبرنژاد

  گروه مهندسي علوم زيستيايران، تهران، دانشگاه تهران، دانشكده علوم و فنون نوين،  1
  روه بيوشيميس، دانشكده علوم زيستي، گايران، تهران، دانشگاه تربيت مدر 2

  07/07/1399 :تاريخ پذيرش  07/05/1399 :تاريخ دريافت

  چكيده

هنگامي كه  .است كرده جلب خود به را محققان از بسياري توجه زيستي هاي مولكول با آنها برهمكنش و نانوذرات ويژه خواص
هاي نوكلئيك  ها، و اسيد ها، پلي ساكاريد ، ليپيدها هاي زيستي مختلف مانند پروتئين شوند، با مولكول نانوذرات طلا به بدن وارد مي

توانند به راحتي به سطح نانوذرات طلا متصل شده و در اطراف نانوذرات طلا تشكيل يك پروتئين  هامي پروتئين. شوند مواجه مي
ها اختلال  ژيك آنهاي جذب شده را تغيير دهد و در عملكرد فيزيولو تواند ساختار پروتئين گيري كرونا مي شكل. كرونا دهند
آغاز مطالعات اثرات زيستي اين نانوذرات تواند نقطه  ها مي ات طلا و پروتئينهاي نانوذر برهمكنش مطالعهاين  بنابر. ايجاد كند
هاي متعدد نانوذرات  كولين استراز در سيستم عصبي و كاربرد هاي كليدي آنزيم استيل تحقيق، نظر به نقش ايندر  .شود محسوب 

 مولكولي ديناميك سازيشبيه از استفاده با كولين استراز استيل آنزيم با نانوذرات طلا برهمكنش هاي مختلف، نحوه حوزهطلا در 
ي القاي فشردگي در ساختار  دهنده و شعاع ژيراسيون نشان RMSD دوم،نتايج حاصل از بررسي ساختار  .مطالعه شده است
 دومگر پايداري ساختار  ، نشانDSSPهاي  ، نتايج حاصل از آناليزهمچنين. اشدب ي حضور نانوذرات طلا مي پروتئين به واسطه

در مجاورت با آنزيم استيل كولين نانوذرات طلا توان نتيجه گرفت  باتوجه به نتايج اين تحقيق مي. طي برهمكنش است آنزيم
  .دنايجاد نمي كناين پروتئين در قابل توجهي تغييرات كنفورماسيوني استراز، 

  نانوذرات طلا، استيل كولين استراز، شبيه سازي ديناميك مولكولي : يدكليهاي  واژه

  mehrnejad@ut.ac.ir: پست الكترونيكي ،  02186093285 :نويسنده مسئول، تلفن* 

  مقدمه
هاست كه جهت مقاصد درماني مورد  هاي طلا سال كلوئيد

تواند  خطر مي ي بي گيرند و اين استفاده استفاده قرار مي
با  ). 12و 9(سميت نانوذرات طلا باشدي عدم  دهنده نشان

هاي مواد در مقياس نانو  آنجائيكه ويژگي  اين وجود، از
اي متفاوت است، بازنگري اثرات  بسيار با حالت توده

سميت و سميت زيست محيطي اين ذرات منطقي به نظر 
ي گذشته مطالعات فراواني نشان  طي دهه. )10و 6( رسد مي
هاي يوكاريوتي،  روي سلول اند كه نانوذرات طلا داده
ي  هاي متعدد كه نماينده هاي حيواني و ارگانيسم مدل

باشند، اثر سمي  زيست مي سطوح مختلف جانداران محيط
اين اثرات شديداً تحت تأثير اندازه و . )14(اندكي دارند

تواند  پوشش اين نانوذرات است؛ بطوريكه خود پوشش مي
ي انسان با نانوذرات  مواجهه. از نانوذرات سمي تر باشد

تواند تعمدي و كنترل شده باشد؛ مانند مقاصد  طلا مي
در اين حالت نانوذرات . پزشكي و ساير مقاصد ذكر شده

تزريق وريدي، استنشاق، پوستي (بايد بسته به نوع استفاده 
هاي مختلفي عبور كنند و سميت احتمالي كه از  از سد...) و

هاي مختلف به  گذارند در اندام خود بر جاي مي
- هاي فيزيكي مورفولوژي و فيزيولوژي آن اندام و ويژگي

نوع ديگر مواجهه با . شيميايي نانوذرات وابسته است
هاي  صورت ناخواسته و از طريق آلودگي نانوذرات به
  .)21و  8( باشد مي ام كار با اين نانوذراتمحيطي، هنگ
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شوند، با  هنگامي كه نانوذرات طلا به بدن وارد مي
ها، پلي  ها، ليپيد هاي زيستي مختلف مانند پروتئين مولكول
. شوند هاي نوكلئيك مواجه مي ها، و اسيد ساكاريد
توانند به راحتي به سطح نانوذرات طلا متصل  هامي پروتئين

شده و در اطراف نانوذرات طلا تشكيل يك پروتئين كرونا 
و دهند كه انرژي سطحي آزاد نانوذرات طلا را كاهش داده 

هاي مختلف نقش  ها و اندام در توزيع اين ذرات در بافت
تواند  گيري كرونا مي شكل. )15و  5(كند مهمي ايفا مي
و در عملكرد داده هاي جذب شده را تغيير  ساختار پروتئين

اين درك  بنابر. ها اختلال ايجاد كند ك آنفيزيولوژي
تواند به  ها مي هاي نانوذرات طلا و پروتئين برهمكنش

ي آغاز مطالعات اثرات زيستي اين نانوذرات  نوان نقطهع
  شود  محسوب مي

ها هستند كه هيدروليز  اي از آنزيم ها خانواده كولين استراز
استيل كولين و تبديل آن به كولين و استات را كاتاليز 

هاي كولينرژيك  اين فرآيند براي بازيابي نورون. كنند مي
شامل استيل كولين ها  كولين استراز. باشد ضروري مي

و بوتيريل كولين استراز ) .AChE; EC 3.1.1.7(استراز 
)BuChE; EC 3.1.1.8 (باشند مي)شباهت . )20و  16و 1

اما از نظر اهميت و %) 50بيش از (اين دو آنزيم بالاست 
استيل . محل قرارگيري آنها در بدن، بسيار متفاوت هستند

شود و در  يان ميهاي كولينرژيك ب كولين استراز در نورون
هاي خوني نيز فعاليت نسبتاً بالاي اين آنزيم مسئول  سلول
اين آنزيم . )17و  11(باشد ي استيل كولين پلاسما مي تجزيه

با هيدروليز استيل كولين، در انتقالات عصبي كولينرژيك 
كند و نام اين آنزيم نيز از همين سوبستراي  ايفاي نقش مي

استيل كولين انتقال . شده است گرفته) استيل كولين(طبيعي 
ي عصبي عمومي است و سيستم عصبي كولينرژيك  دهنده
ساختار  .ي عصبي استوار است ي اين انتقال دهنده بر پايه

به طور گسترده مورد  1990ي  استيل كولين استراز از دهه
با توجه به در دسترس بودن  .بررسي قرار گرفته است

 electric eel )Torpedoي  استيل كولين استراز در گونه

californica(ي  ، آزمايشات اوليه بر روي آنزيم اين گونه

جايگاه فعال آنزيم استيل كولين  .)23(جانوري انجام شد
استراز، همانند كل ساختار آن، طي تكامل حفظ شده است 

كولين . و داراي نواحي مشابه ساير سرين هيدرولازهاست
هستند كه داراي يك  α/ßها هيدرولازهايي از نوع  استراز

و داراي دومين  ßاي  باشند كه به صفحه مي αمارپيچ 
ي  اين دومين داراي مجموعه. )18(كاتاليتيك، متصل است

باشد كه در استيل  مي Ser – His – Gluسه تايي كاتاليتيك 
كولين استراز، بوتيريل كولين استراز و ليپازها مشترك 

  . )7و  3(است

ها در كنار  ي پروتئين اهاً پيچيدههاي گ به علت رفتار
بيني، تفسير و تكميل نتايج  پيشبا هدف نانوذرات و 

و  in vivoهاي  دست آمده در آزمايشگاه، علاوه بر روش به
in vitro ،ي رفتار و مطالعه جهت محاسباتي هاي روش 

 روش ميان، اين از كه اند شده ارائه پروتئيني ساختارهاي
بيشتري قرار توجه  كولي موردمول ديناميك سازي شبيه

كليدي آنزيم  هاي تحقيق، نظر به نقش اين. )2(است گرفته 
هاي متعدد نانوذرات طلا در  كولين استراز و كاربرد استيل
نانوذرات  برهمكنش نحوه ي مطالعه هاي مختلف، به حوزه
 روش از استفاده با كولين استراز استيل آنزيم با طلا

  .پرداخته است وليمولك ديناميك سازي شبيه

 مواد و روشها

ي  در اين مطالعه، از نسخه :يمولكول كيناميد يساز هيشب
سازي استفاده  منظور شبيه افزار گرومكس به نرم 5,1,2
ي شبيه  ميدان نيروي استفاده شده براي همه .)24(است شده

 SPC )4(و از مدل آب )22(بوده  GROMOS96ها، سازي
ساختار . ازي استفاده شدبراي حل كردن اجزاي شبيه س

شده دريافت  atb builder  پايگاهاوليه مولكول سيترات از 
بانك از  )1DX4(ي استيل كولين استراز  اوليه pdbو 

از آنجائيكه نانوذرات . )19و  13(شدبارگزاري  پروتئين
اند، در  مورد استفاده در بخش آزمايشگاهي سيتراته بوده

ي طلا كه متشكل  ي نانوذره سازي نيز ابتدا هسته بخش شبيه
نانوثانيه در مجاورت  100باشد به مدت  اتم طلا مي 144از 
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تا طي مدت شبيه داده شد مولكول سيترات قرار  100تعداد 
طريق فيزيكي در  ها به سازي تعداد مطلوبي از مولكول

آخرين تصوير لحظه اي شبيه  .اطراف اين هسته جمع شوند
سيترات، پس از حدف  سازي هسته نانوذره در كنار

 pdbسيترات هاي جذب نشده به نانوذره، به عنوان فايل 
ورودي براي شبيه سازي پروتئين در كنار نانوذره استفاده 

براي خنثي كردن بار محيط از نظر الكترواستاتيكي . شد
 .شدبه محيط اضافه  Na , Clهاي  مقدار مناسبي از يون

 از احتمالي بودن دور از ناشي بزرگ، حذف نيروهاي براي

 يك به رسيدن و خطا پيوندهاي حذف ساختار تعادلي،

 انجام نيز انرژي سازي كمينه مرحله يك سيستم پايدار،

 معادله از گيري انتگرال در رفته كار به گام زماني .گرفت

 بار 1000براي و هشد گرفته نظر در ثانيه دو فمتو حركت،

 .شد ثبت گام 10 هر در سيستم و مختصات شد تكرار

 شعاع تا برد كوتاه الكتروستاتيك و جونز برهمكنشهاي لنارد

 الكتروستاتيك برهمكنشهاي و شدند نانومتر محاسبه 4/1

 شبيه .آمدند دست بهPME استفاده از الگوريتم با برد دور

 بار، يك فشار و كلوين درجه 300 ثابت دماي در نيز سازيها

براي  .)19(دانجام ش Parrinello‐Rahman روش براساس
استراز، پس از  كولين ي رفتار طبيعي آنزيم استيل مشاهده

نانوثانيه امكان  100قرار دادن آنزيم در آب به مدت 

قرار دادن  باسازي  اين شبيه. شدسازي پروتئين محيا  شبيه
آنزيم در كنار نانوذرات طلا، مرجع خوبي جهت مقايسه 

كه در را يي ي طلا ، نانوذرهبعد در مرحله. بدست مي دهد
به همراه آنزيم در  شده بود،سازي آماده  بخش اول شبيه

نانوثانيه امكان  60سازي قرار داده و به مدت  باكس شبيه
سپس نتايج . داده شدبه سيستم   سازي و برهكنش شبيه

ي قبل  حاصل از اين مرحله در كنار نتايج حاصل از مرحله
ها  اين سيستمهاي زير در مورد  قرار داده شده و آناليز

  .صورت گرفت

  نتايج و بحث
به منظور حصول :  تجمع سيترات در اطراف نانوذرات

در اطراف نانوذره،  تراتيس يها از تجمع مولكول نانياطم
 نيبد. استفاده شد يشعاع عيتابع توز اي RDF زياز آنال

 نيا RDFو نانوذره،  تراتيس يساز هيمنظور در بهش شب
و  ييابتدا ي هينانوثان 5در  گريكديها نسبت به  مولكول

. قرار گرفت سهياشد و مورد مق هيته يساز هياز شب ييانتها
شدن و  كينزد شود، يمشاهده م 1 طور كه در شكل همان

 يطلا در انتها ي در اطراف نانوذره تراتيحضور س
  .محسوس است يبه خوب يساز هيشب

  
  سازي نانوثانيه ابتدايي و انتهايي شبيه 5رات نسبت به نانوذره طلا در سيت RDFآناليز  -1شكل
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سازي نشان  اي بدست آمده در طول شبيه تصاوير لحظه
 50هاي جذب شده به نانوذره تا  دادند كه تعداد سيترات

و  80،  60هاي  نانوثانيه رو به افزايش بود و در  نانوثانيه
نهايي بدست  pdbل فاي). عدد 18(ثابت باقي مانده  100

استراز مورد  كولين سازي در كنار آنزيم استيل آمده براي شبيه
تصوير بدست آمده از يكي از اين . استفاده قرار گرفت

تهيه شده و  PyMolاي با استفاده از نرم افزار  تصاوير لحظه
  .است نشان داده شده  2در شكل 

  
طلا در طول  ي هاي سيترات به نانوذره جذب فيزيكي يون -2شكل 

  سازي شبيه

يكي از  :)RMSD(جذر ميانگين مربع انحرافات 
هاي مناسب براي تعيين ساختار پروتئين و  شاخص

تشخيص اينكه آيا پروتئين قادر به حفظ ساختار خود در 
هاي مختلف است، پارامتر جذر ميانگين مربع  محيط

 A3( RMSD(در شكل . باشد مي) RMSD(انحرافات 
نسبت به ساختار اوليه در ) C alpha(پروتئين زنجيره آلفاي 

سازي  آب و در حضور نانوذرات طلا در طول زمان شبيه
-همانطور كه در شكل مشاهده مي. نشان داده شده است

اند كه  شود، حضور نانوذرات در كنار آنزيم موجب شده
كربني آنزيم كاهش يابد و  backboneميزان نوسانات در 

  .تر شود مي محدودآزادي ساختار آنزيم ك

 RMSFدر آناليز  ):RMSF(جذر ميانگين نوسانات 
هاي  residueها به تفكيك  fluctuationتوانيم ميزان  مي

آمينواسيدي و در نواحي مختلفي از پروتئين مشاهده مي 

نشان داده شده است، در ) B3(همانطور كه در شكل . شود
ر برخي ها نوسانات ساختار افزايش يافته و د برخي ريشه

پس از . ديگر كاهش نوسانات ساختار مشاهده مي شود
ها مشاده شد كه در اغلب نواحي كه  دقت در اين باقيمانده

هاي آلفاي بلند هستند، ميزان  داراي صفحات بتا و يا مارپيچ
fluctuation اما در نواحي كه فاقد . افزايش داشته است

هستند اين  random coilو يا  bendساختار هستند و بيشتر 
يعني نواحي از پروتئين كه . نوسانات كاهش يافته است

نداشتند در حضور نانوذرات كمي پايدارتر  rigidساختار 
  .اند شده

شعاع ژيراسيون هر جسم، پراكنش ): Rg(شعاع ژيراسيون 
دهد و با  اجزاي آن را در اطراف محور اصلي نشان مي

تلف توان در شرايط مخ محاسبه شعاع ژيراسيون مي
اطلاعاتي كلي در رابطه با ميزان فشردگي پروتئين بدست 

. شده است نشان داده) C3(نتايج اين آناليز در شكل .  آورد
استراز در  كولين شود آنزيم استيل طور كه مشاهده مي همان

حالت آزاد در آب شعاع ژيراسيون ميانگين باثباتي دارد كه 
سازي  يهدهد خود پروتئين طي مدت زمان شب نشان مي

از طرفي . پايدار بوده و دناتوره يا فشرده نشده است
شود كه پس از قرار گرفتن نانوذره در مجاورت  مشاهده مي

سازي  هاي زماني طي شبيه آنزيم، اين شعاع در برخي بازه
تواند نشان دهد پروتئين در  قدري كاهش يافته است كه مي

تر  ي طلا در برخي لحظات قدري فشرده حضور نانوذره
در مناظقي نيز ميانگين اين دو حالت نسبتاً . شده است

در . باشد يكسان است كه نشاني از ديناميك پروتئين مي
سازي اين دو مقدار در حال نزديك  هاي پاياني شبيه نانوثانيه

تر  هاي طولاني شدن به هم هستند و ممكن است در زمان
باقي سازي كاملا برهم منطبق شده و در همان حالت  شبيه

هاي  بمانند و يا ممكن است اين سير ديناميك در زمان
  .تر نيز ادامه يابد طولاني
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آنزيم در حضور ) RMSF(جذر ميانگين نوسانات ) B، پروتئين در حضور آب و نانوذرات طلا) RMSD(جذر ميانگين مربع انحرافات ) A -3 شكل

  ي طلا در آب و در حضور نانوذرهي شعاع ژيراسيون آنزيم  مقايسه) Cآب و نانوذرات طلا، 

به منظور  :ي برهمكنش نانوذره طلا و آنزيم ناحيه
يابي به فهم بهتر از برهمكنش نانوذره با  دست
ي برهمكنش نانوذره با آنزيم، با  استراز، محدوده كولين استيل

سپس اين ناحيه . مشخص شد PyMolافزار  استفاده از نرم
تر قرار گرفت و  سي دقيقهاي انرژي مورد برر با آناليز
هاي دخيل در اتصال با استفاده از اين آناليز مشخص  ريشه

ها و  اي اين ميانكنش تصاوير لحظه). 4شكل (شدند 
طور  همان. قابل مشاهده است 5هاي درگير در شكل  ريشه

كه در اين شكل پيداست طي اين برهمكنش دو لوپ از 
ي  هايي كه در حلقه اسيد آمينو. اند ساختار آنزيم درگير شده

، 466هاي  اول تماس بيشتري با پروتئين داشتند، آمينواسيد
ها از اين ناحيه با عنوان  كه در آناليز(بودند  469، 468

LoopI ي دوم، لوپي بود كه  و ناحيه). مشخص شده است
آن بيشتر با نانوذره ما درگير  499، 498، 497هاي  اسيد آمينو
  ).LoopII(اند  شده
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  )مناطقي از آنزيم كه با نانوذره در ارتباط هستند( 2و  1هاي  آناليز انرژي اتصالي كل در لوپ -4شكل 

  
هاي  آمينواسيد(استراز  كولين نانوذره متصل به استيل: Bهاي درگير برهمكنش  آمينواسيد: A. ي طلا درگير در برهمكنش با نانوذره 2و  1مناطق  -5شكل 

  هاي پشتي درجه اي شكل براي مشخص شدن آمينواسيد 180چرخش : C) اند هاي بازي با رنگ آبي مشخص شده نواسيدقطبي با رنگ سبز و آمي

نيز حاكي از ميانكنش اين  2و  1هاي  لوپ RDFآناليز 
مشاهده  6طور كه در شكل  همين. باشد نواحي با نانوذره مي

در دو نمودار وجود دارد كه واضح پيك يك شود،  مي
شود  مشاهده مي. هاي غيرقطبي است برهمكنش مربوط به

طي  2ي  كه فراواني حضور نانوذره در مجاورت حلقه
سازي بسيار بالا بوده و اين نانوذره در  مدت زمان شبيه

نانومتري بيشترين حضور را در اطراف اين  1ي  فاصله
بيشتر  1ي  حلقه دارد در صورتيكه در فاصله در مورد حلقه

از داده هاي اين نمودار . ومتر بوده استنان 5/1و در حدود 
تر بوده  نزديك 2ي  توان نتيجه گرفت كه نانوذره به حلقه مي

تري  هاي غيرقطبي محكم و زمان بيشتري را با برهمكنش
 .با اين حلقه درگير بوده است



 1401، 1، شماره 35جلد                                                            )       مجله زيست شناسي ايران(مجله پژوهشهاي سلولي و مولكولي 

   20.1001.1.23832738.1401.35.1.13.7DOR:                      مقاله پژوهشي 

  
  ره طلادهنده از آنزيم با نانوذ نواحي برهمكنش RDFآناليز  -6شكل 

براي بررسي تغييرات  ):DSSP(بررسي ساختار ثانويه 
در . استفاده شد DSSPاحتمالي در ساختار دوم از روش 

محور عمودي نمودار، هاي حاصل از اين روش،  داده
ها در طول زمان  ساختمان دومي كه هر يك از اسيدآمينه

گيرند و محور افقي آن مدت زمان  سازي به خود مي شبيه
همانطور كه . دهد زي را بر حسب پيكوثانيه نشان ميسا شبيه

شوند  شود، تغييراتي كه مشاهده ميمشاهده مي 7  در شكل
هاي آمينواسيدي  مانده بسيار جزئي و در حد باقيمانده

هاي  هستند و تغييرات چشمگير و قابل توجهي در ساختار
ي آنزيم در دو حالت آزاد و متصل به نانوذره  ثانويه
  .مبيني نمي

  
  حضور نانوذره طلادر آنزيم  DSSPنمودار ) B، آب حضور درآنزيم  DSSPنمودار ) A -7شكل

تري از نمودار هاي  براي كسب فهم بهتر و واضحدر ادامه 
در ) s-count(هاي ثانويه  بالا، درصد هريك از ساختار

. ، بررسي شدآنزيم، در دو حالت آزاد و متصل به نانودره
  .است نمايش داده شده 1نتيجه در جدول 

  

  كولين استراز در حضور و غياب نانوذره ي طلا ي استيل هاي ثانويه درصد ساختار -1جدول 
  مولكول (%)مارپيچ آلفا (%)صفحات بتا  (%)بقيه

 استيل كولين استراز 32 14  54

  استيل كولين استراز در حضور نانوذرات طلا  34  14  52

B)A) 
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شود، اتصال نانوذره موجب  طور كه مشاهده مي مانه
استراز  كولين ي استيل گيري در ساختار ثانويه تغييرات چشم

نشده است و ) ßو  α(ي اصلي  هاي ثانويه و درصد ساختار
ي  حضور نانوذره نيز قادر به حفظ ساختار ثانويه پروتئين در

  .خود بوده است

وقعيت نانوذره جهت درك م: )Distance(ارزيابي فاصله 
نسبت به پروتئين و جذب شدن آن به سطح پروتئين، 

سازي مورد سنجش قرار  ي اين دو جزء از شبيه فاصله
نشان داده شده است،  8طور كه در شكل  همين. گرفت
تر شده  سازي كم و كم ي نانوذره از پروتئين طي شبيه فاصله

ي جذب شدن نانوذره به سطح پروتئين  دهنده كه نشان
  .باشد مي

  
  سازي استراز طي مدت شبيه كولين ي طلا از آنزيم استيل ي نانوذره فاصله -8شكل 

طور كه اشاره شد، با  همبن ):RDF(تابع توزيع شعاعي 
توان از فراواني و  دست آوردن تابع توزيع شعاعي، مي به

سازي در  احتمال حضور يك ذره طي كل مدت شبيه

گر اطلاعاتي بدست ي دي ي مشخصي از يك ذره فاصله
نانوذره نسبت به  (RDF)بنابراين، تابع توزيع شعاعي . آورد

  ).9شكل (پروتئين سنجيده  شد 
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سازي  دهد كه در طول مدت شبيه اين نمودار به ما نشان مي
ي بين  ترين فاصله ترين و فراوان مل، محت)نانوثانيه 60(

نانومتر بوده  5/2مركز جرم نانوذره و مركز جرم پروتئين 
است كه با توجه به قطر نانوذره و اين امر كه نانوذره در 

باشد، منطقي  سازي به پروتئين متصل مي بيشتر طول شبيه
 4/0ي  همچنين در نمودار در فاصله. رسد نظر مي به

شود كه مربوط به  مشاهده ميي مشخصنانومتري پيك 
گرفت توان نتيجه  بنابراين مي. باشد پيوند واندروالسي مي

هاي  كه پيوند بين نانوذره و پروتئين از نوع برهمكنش
   .باشد غيرقطبي مي
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ميك مولكولي كولين استراز با استفاده از شبيه سازي دينا
مشاهده شد كه  DSSPطي آناليز . مورد بررسي قرار گرفت

كولين استراز،  طي برهمكنش نانوذرات طلا با استيل
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Abstract 

The particular properties of nanoparticles and their interactions with biomolecules have 
attracted the attention of many scientists. Nanoparticles may affect the structure and 
function of biomolecules within the body. Proteins can easily attach to the surface of 
gold nanoparticles and form a protein corona around the nanoparticles. The formation of 
corona can affect the conformation of absorbed proteins and disrupt their physiological 
function. Therefore, understanding the interactions of gold nanoparticles and proteins 
can be considered as a starting point for studying the biological effects of nanoparticles.  
Considering the broad applications of gold nanoparticles and also the crucial role of 
acetylcholinesterase in the nervous system, this research used molecular dynamics 
simulations to study the effects of the gold nanoparticles on the structure of 
acetylcholinesterase. The results of RMSD, DSSP, and the radius of gyration indicate 
that the structure of AChE is stable in the presence of gold nanoparticles. Also, the 
results showed that gold nanoparticles do not cause any significant conformational 
changes in the protein structure.  

Key words: Gold nanoparticles; Acetylcholinesterase; Molecular dynamics simulations  

  

 


