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 شبیه سازی دینامیک مولکولی آنزیم استیل کولین استراز در حضور نانوذرات طلا

 *1فرامرز مهرنژادو  2، رضا حسن ساجدی1تشنیزی ، محمد برشان1حنانه اکبرنژاد

 گروه مهندسی علوم زیستیایران، تهران، دانشگاه تهران، دانشکده علوم و فنون نوین،  1

 روه بیوشیمیس، دانشکده علوم زیستی، گایران، تهران، دانشگاه تربیت مدر 2

 07/07/1399 تاریخ پذیرش: 07/05/1399 تاریخ دریافت:

 چکیده

هنگامی که  .است کرده جلب خود به را محققان از بسیاری توجه زیستی های مولکول با آنها برهمکنش و نانوذرات ویژه خواص

های نوکلئیک ها، و اسیدها، پلی ساکاریدها، لیپیدختلف مانند پروتئینهای زیستی مشوند، با مولکولنانوذرات طلا به بدن وارد می

توانند به راحتی به سطح نانوذرات طلا متصل شده و در اطراف نانوذرات طلا تشکیل یک پروتئین هامیشوند. پروتئینمواجه می

ها اختلال د و در عملکرد فیزیولوژیک آنهای جذب شده را تغییر دهتواند ساختار پروتئینگیری کرونا میکرونا دهند. شکل

آغاز مطالعات اثرات زیستی این نانوذرات تواند نقطه ها میات طلا و پروتئینهای نانوذربرهمکنش مطالعهاین ایجاد کند. بنابر

تعدد نانوذرات های مکولین استراز در سیستم عصبی و کاربردهای کلیدی آنزیم استیلتحقیق، نظر به نقش ایندر  .شودمحسوب 

 مولکولی دینامیک سازیشبیه از استفاده با کولین استرازاستیل آنزیم با نانوذرات طلا برهمکنش های مختلف، نحوهطلا در حوزه

ی القای فشردگی در ساختار دهندهو شعاع ژیراسیون نشان RMSD دوم،نتایج حاصل از بررسی ساختار  .مطالعه شده است

 دومگر پایداری ساختار ، نشانDSSPهای ، نتایج حاصل از آنالیزهمچنینباشد. ضور نانوذرات طلا میی حپروتئین به واسطه

در مجاورت با آنزیم استیل کولین نانوذرات طلا توان نتیجه گرفت طی برهمکنش است. باتوجه به نتایج این تحقیق می آنزیم

 د.نایجاد نمی کنن این پروتئیدر قابل توجهی تغییرات کنفورماسیونی استراز، 

 نانوذرات طلا، استیل کولین استراز، شبیه سازی دینامیک مولکولی : یکلیدواژه های 

 mehrnejad@ut.ac.irپست الکترونیکی:  ،  02186093285 * نویسنده مسئول، تلفن:

 مقدمه

هاست که جهت مقاصد درمانی مورد های طلا سالکلوئید

تواند خطر میی بیادهگیرند و این استفاستفاده قرار می

با  (. 12و 9)ی عدم سمیت نانوذرات طلا باشددهندهنشان

های مواد در مقیاس نانو آنجائیکه ویژگی این وجود، از

ای متفاوت است، بازنگری اثرات بسیار با حالت توده

سمیت و سمیت زیست محیطی این ذرات منطقی به نظر 

ت فراوانی نشان ی گذشته مطالعا. طی دهه(10و 6) رسدمی

های یوکاریوتی، اند که نانوذرات طلا روی سلولداده

ی های متعدد که نمایندههای حیوانی و ارگانیسممدل

باشند، اثر سمی زیست میسطوح مختلف جانداران محیط

. این اثرات شدیداً تحت تأثیر اندازه و (14)اندکی دارند

تواند پوشش این نانوذرات است؛ بطوریکه خود پوشش می

ی انسان با نانوذرات از نانوذرات سمی تر باشد. مواجهه

تواند تعمدی و کنترل شده باشد؛ مانند مقاصد طلا می

پزشکی و سایر مقاصد ذکر شده. در این حالت نانوذرات 

باید بسته به نوع استفاده )تزریق وریدی، استنشاق، پوستی 

لی که از های مختلفی عبور کنند و سمیت احتماو...( از سد

های مختلف به گذارند در اندامخود بر جای می

-های فیزیکیمورفولوژی و فیزیولوژی آن اندام و ویژگی

شیمیایی نانوذرات وابسته است. نوع دیگر مواجهه با 

های صورت ناخواسته و از طریق آلودگینانوذرات به

 .(21و  8) باشدمی ام کار با این نانوذراتمحیطی، هنگ
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شوند، با ه نانوذرات طلا به بدن وارد میهنگامی ک

ها، پلی ها، لیپیدهای زیستی مختلف مانند پروتئینمولکول

شوند. های نوکلئیک مواجه میها، و اسیدساکارید

توانند به راحتی به سطح نانوذرات طلا متصل هامیپروتئین

شده و در اطراف نانوذرات طلا تشکیل یک پروتئین کرونا 

ژی سطحی آزاد نانوذرات طلا را کاهش داده و دهند که انر

های مختلف نقش ها و اندامدر توزیع این ذرات در بافت

تواند گیری کرونا می. شکل(15و  5)کندمهمی ایفا می

و در عملکرد داده های جذب شده را تغییر ساختار پروتئین

این درک . بنابرها اختلال ایجاد کندک آنفیزیولوژی

تواند به ها مینانوذرات طلا و پروتئینهای برهمکنش

ی آغاز مطالعات اثرات زیستی این نانوذرات عنوان نقطه

 شود محسوب می

ها هستند که هیدرولیز ای از آنزیمها خانوادهکولین استراز

استیل کولین و تبدیل آن به کولین و استات را کاتالیز 

لینرژیک های کوکنند. این فرآیند برای بازیابی نورونمی

ها شامل استیل کولین باشد. کولین استرازضروری می

( و بوتیریل کولین استراز .AChE; EC 3.1.1.7استراز )

(BuChE; EC 3.1.1.8می )شباهت (20و  16و 1)باشند .

( اما از نظر اهمیت و %50این دو آنزیم بالاست )بیش از 

ل محل قرارگیری آنها در بدن، بسیار متفاوت هستند. استی

شود و در های کولینرژیک بیان میکولین استراز در نورون

های خونی نیز فعالیت نسبتاً بالای این آنزیم مسئول سلول

. این آنزیم (17و  11)باشدی استیل کولین پلاسما میتجزیه

با هیدرولیز استیل کولین، در انتقالات عصبی کولینرژیک 

همین سوبسترای کند و نام این آنزیم نیز از ایفای نقش می

طبیعی )استیل کولین( گرفته شده است. استیل کولین انتقال 

ی عصبی عمومی است و سیستم عصبی کولینرژیک دهنده

ساختار  ی عصبی استوار است.ی این انتقال دهندهبر پایه

به طور گسترده مورد  1990ی استیل کولین استراز از دهه

سترس بودن با توجه به در د .بررسی قرار گرفته است

 electric eel (Torpedoی استیل کولین استراز در گونه

californica)ی ، آزمایشات اولیه بر روی آنزیم این گونه

جایگاه فعال آنزیم استیل کولین  .(23)جانوری انجام شد

استراز، همانند کل ساختار آن، طی تکامل حفظ شده است 

ت. کولین و دارای نواحی مشابه سایر سرین هیدرولازهاس

هستند که دارای یک  α/ßها هیدرولازهایی از نوع استراز

و دارای دومین  ßای باشند که به صفحهمی αمارپیچ 

ی . این دومین دارای مجموعه(18)کاتالیتیک، متصل است

باشد که در استیل می Ser – His – Gluسه تایی کاتالیتیک 

ا مشترک کولین استراز، بوتیریل کولین استراز و لیپازه

 . (7و  3)است

ها در کنار ی پروتئینهای گاهاً پیچیدهبه علت رفتار

بینی، تفسیر و تکمیل نتایج پیشبا هدف نانوذرات و 

و  in vivoهای دست آمده در آزمایشگاه، علاوه بر روشبه

in vitro ،ی رفتار ومطالعه جهت محاسباتی های روش 

 روش میان، این از که اند شده ارائه پروتئینی ساختارهای

بیشتری قرار توجه  مولکولی مورد دینامیک سازی شبیه

کلیدی آنزیم  هایتحقیق، نظر به نقش این. (2)استگرفته 

های متعدد نانوذرات طلا در کولین استراز و کاربرداستیل

نانوذرات  برهمکنش نحوه یمطالعه های مختلف، بهحوزه

 روش از استفاده اب کولین استرازاستیل آنزیم با طلا

 .پرداخته است مولکولی دینامیک سازیشبیه

 مواد و روشها

ی در این مطالعه، از نسخه :یمولکول کینامید یساز هیشب

سازی استفاده منظور شبیهافزار گرومکس بهنرم 5.1.2

ی شبیه میدان نیروی استفاده شده برای همه .(24)استشده

 SPC (4)مدل آبو از  (22)بوده  GROMOS96ها،سازی

برای حل کردن اجزای شبیه سازی استفاده شد. ساختار 

شده دریافت  atb builder  پایگاهاولیه مولکول سیترات از 

بانک از  (1DX4ی استیل کولین استراز )اولیه pdbو 

از آنجائیکه نانوذرات . (19و  13)شدبارگزاری  پروتئین

اند، در دهمورد استفاده در بخش آزمایشگاهی سیتراته بو

ی طلا که متشکل ی نانوذرهسازی نیز ابتدا هستهبخش شبیه

نانوثانیه در مجاورت  100باشد به مدت اتم طلا می 144از 
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تا طی مدت شبیه داده شد مولکول سیترات قرار  100تعداد 

طریق فیزیکی در ها بهسازی تعداد مطلوبی از مولکول

لحظه ای شبیه  آخرین تصویر اطراف این هسته جمع شوند.

سازی هسته نانوذره در کنار سیترات، پس از حدف 

 pdbسیترات های جذب نشده به نانوذره، به عنوان فایل 

ورودی برای شبیه سازی پروتئین در کنار نانوذره استفاده 

شد. برای خنثی کردن بار محیط از نظر الکترواستاتیکی 

 .شد به محیط اضافه Na , Clهای مقدار مناسبی از یون

 از احتمالی بودن دور از ناشی بزرگ، حذف نیروهای برای

 یک به رسیدن و خطا پیوندهای حذف ساختار تعادلی،

 انجام نیز انرژی سازی کمینه مرحله یک سیستم پایدار،

 معادله از گیری انتگرال در رفته کار به گام زمانی .گرفت

 ربا 1000برای و هشد گرفته نظر در ثانیه دو فمتو حرکت،

 .شد ثبت گام 10 هر در سیستم و مختصات شد تکرار

 شعاع تا برد کوتاه الکتروستاتیک و جونز برهمکنشهای لنارد

 الکتروستاتیک برهمکنشهای و شدند نانومتر محاسبه 4/1

 شبیه .آمدند دست بهPME استفاده از الگوریتم با برد دور

 ر،با یک فشار و کلوین درجه 300 ثابت دمای در نیز سازیها

برای  .(19)انجام شد Parrinello‐Rahman روش براساس

استراز، پس از کولینی رفتار طبیعی آنزیم استیلمشاهده

نانوثانیه امکان  100قرار دادن آنزیم در آب به مدت 

قرار دادن  باسازی . این شبیهشدسازی پروتئین محیا شبیه

آنزیم در کنار نانوذرات طلا، مرجع خوبی جهت مقایسه 

که در را ی طلایی ، نانوذرهبعد در مرحله. بدست می دهد

به همراه آنزیم در  شده بود،سازی آماده بخش اول شبیه

نانوثانیه امکان  60سازی قرار داده و به مدت باکس شبیه

. سپس نتایج داده شدبه سیستم  سازی و برهکنششبیه

ی قبل حاصل از این مرحله در کنار نتایج حاصل از مرحله

ها های زیر در مورد این سیستمقرار داده شده و آنالیز

 صورت گرفت.

 نتایج و بحث

به منظور حصول :  تجمع سیترات در اطراف نانوذرات

در اطراف نانوذره،  تراتیس یهااز تجمع مولکول نانیاطم

 نیاستفاده شد. بد یشعاع عیتابع توز ای RDF زیاز آنال

 نیا RDFنانوذره، و  تراتیس یسازهیمنظور در بهش شب

و  ییابتدا یهینانوثان 5در  گریکدیها نسبت به مولکول

قرار گرفت.  سهیاشد و مورد مق هیته یسازهیاز شب ییانتها

شدن و  کینزد شود،یمشاهده م 1 طور که در شکلهمان

 یطلا در انتها یدر اطراف نانوذره تراتیحضور س

 محسوس است. یبه خوب یسازهیشب

 

 سازینانوثانیه ابتدایی و انتهایی شبیه 5سیترات نسبت به نانوذره طلا در  RDFآنالیز  -1شکل
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سازی نشان ای بدست آمده در طول شبیهتصاویر لحظه

 50های جذب شده به نانوذره تا دادند که تعداد سیترات

و  80 ، 60های نانوثانیه رو به افزایش بود و در  نانوثانیه

نهایی بدست  pdbعدد(. فایل  18ثابت باقی مانده ) 100

استراز مورد کولینسازی در کنار آنزیم استیلآمده برای شبیه

استفاده قرار گرفت. تصویر بدست آمده از یکی از این 

 وتهیه شده  PyMolای با استفاده از نرم افزار تصاویر لحظه

 است.نشان داده شده  2در شکل 

 

ی طلا در طول های سیترات به نانوذرهجذب فیزیکی یون -2شکل 

 سازیشبیه

یکی از  :(RMSD)جذر میانگین مربع انحرافات 

های مناسب برای تعیین ساختار پروتئین و شاخص

 تشخیص اینکه آیا پروتئین قادر به حفظ ساختار خود در

های مختلف است، پارامتر جذر میانگین مربع محیط

 RMSD (A3)باشد. در شکل می( RMSDانحرافات )

ه در ( نسبت به ساختار اولیC alphaزنجیره آلفای پروتئین )

سازی آب و در حضور نانوذرات طلا در طول زمان شبیه

-نشان داده شده است. همانطور که در شکل مشاهده می

اند که شود، حضور نانوذرات در کنار آنزیم موجب شده

آنزیم کاهش یابد و  کربنی backboneمیزان نوسانات در 

 تر شود.آزادی ساختار آنزیم کمی محدود

 RMSFدر آنالیز  (:RMSFجذر میانگین نوسانات )

های residueها به تفکیک  fluctuationتوانیم میزان می

آمینواسیدی و در نواحی مختلفی از پروتئین مشاهده می 

( نشان داده شده است، در B3شود. همانطور که در شکل )

ها نوسانات ساختار افزایش یافته و در برخی ریشهبرخی 

دیگر کاهش نوسانات ساختار مشاهده می شود. پس از 

ها مشاده شد که در اغلب نواحی که دقت در این باقیمانده

های آلفای بلند هستند، میزان دارای صفحات بتا و یا مارپیچ

fluctuation  افزایش داشته است. اما در نواحی که فاقد

هستند این  random coilو یا  bendار هستند و بیشتر ساخت

نوسانات کاهش یافته است. یعنی نواحی از پروتئین که 

نداشتند در حضور نانوذرات کمی پایدارتر  rigidساختار 

 اند.شده

شعاع ژیراسیون هر جسم، پراکنش (: Rgشعاع ژیراسیون )

دهد و با اجزای آن را در اطراف محور اصلی نشان می

توان در شرایط مختلف حاسبه شعاع ژیراسیون میم

اطلاعاتی کلی در رابطه با میزان فشردگی پروتئین بدست 

شده است. ( نشان دادهC3آورد.  نتایج این آنالیز در شکل )

استراز در کولینشود آنزیم استیلطور که مشاهده میهمان

 حالت آزاد در آب شعاع ژیراسیون میانگین باثباتی دارد که

سازی دهد خود پروتئین طی مدت زمان شبیهنشان می

پایدار بوده و دناتوره یا فشرده نشده است. از طرفی 

شود که پس از قرار گرفتن نانوذره در مجاورت مشاهده می

سازی های زمانی طی شبیهآنزیم، این شعاع در برخی بازه

تواند نشان دهد پروتئین در قدری کاهش یافته است که می

تر ی طلا در برخی لحظات قدری فشردهنانوذره حضور

شده است. در مناظقی نیز میانگین این دو حالت نسبتاً 

باشد. در یکسان است که نشانی از دینامیک پروتئین می

سازی این دو مقدار در حال نزدیک های پایانی شبیهنانوثانیه

تر های طولانیشدن به هم هستند و ممکن است در زمان

زی کاملا برهم منطبق شده و در همان حالت باقی ساشبیه

های بمانند و یا ممکن است این سیر دینامیک در زمان

 تر نیز ادامه یابد.طولانی
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( آنزیم در حضور RMSF( جذر میانگین نوسانات )B، ( پروتئین در حضور آب و نانوذرات طلاRMSDجذر میانگین مربع انحرافات )( A -3 شکل

 ی طلای شعاع ژیراسیون آنزیم در آب و در حضور نانوذره( مقایسهCت طلا، آب و نانوذرا

به منظور  ی برهمکنش نانوذره طلا و آنزیم:ناحیه

یابی به فهم بهتر از برهمکنش نانوذره با دست

ی برهمکنش نانوذره با آنزیم، با استراز، محدودهکولیناستیل

این ناحیه  مشخص شد. سپس PyMolافزار استفاده از نرم

تر قرار گرفت و های انرژی مورد بررسی دقیقبا آنالیز

های دخیل در اتصال با استفاده از این آنالیز مشخص ریشه

ها و ای این میانکنش(. تصاویر لحظه4شدند )شکل 

طور قابل مشاهده است. همان 5های درگیر در شکل ریشه

 که در این شکل پیداست طی این برهمکنش دو لوپ از

ی هایی که در حلقهاسیداند. آمینوساختار آنزیم درگیر شده

، 466های اول تماس بیشتری با پروتئین داشتند، آمینواسید

ها از این ناحیه با عنوان بودند )که در آنالیز 469، 468

LoopI ی دوم، لوپی بود که مشخص شده است(. و ناحیه

انوذره ما درگیر آن بیشتر با ن 499، 498، 497های اسیدآمینو

 (.LoopIIاند )شده
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 1401، 1، شماره 35جلد                                                            مجله پژوهشهای سلولی و مولکولی )مجله زیست شناسی ایران(       

 

6 

 

  20.1001.1.23832738.1401.35.1.13.7 DOR:               مقاله پژوهشی 

 

 )مناطقی از آنزیم که با نانوذره در ارتباط هستند( 2و  1های آنالیز انرژی اتصالی کل در لوپ -4شکل 

 

های استراز )آمینواسیدکولین: نانوذره متصل به استیلBهای درگیر برهمکنش : آمینواسیدAی طلا. درگیر در برهمکنش با نانوذره 2و  1مناطق  -5شکل 

 های پشتیدرجه ای شکل برای مشخص شدن آمینواسید 180: چرخش Cاند( های بازی با رنگ آبی مشخص شدهقطبی با رنگ سبز و آمینواسید

نیز حاکی از میانکنش این  2و  1های لوپ RDFآنالیز 

مشاهده  6که در شکل طور همینباشد. نواحی با نانوذره می

در دو نمودار وجود دارد که واضح پیک یک شود، می

شود های غیرقطبی است. مشاهده میمربوط به برهمکنش

طی  2ی که فراوانی حضور نانوذره در مجاورت حلقه

سازی بسیار بالا بوده و این نانوذره در مدت زمان شبیه

ین نانومتری بیشترین حضور را در اطراف ا 1ی فاصله

بیشتر  1ی حلقه دارد در صورتیکه در فاصله در مورد حلقه

نانومتر بوده است. از داده های این نمودار  5/1و در حدود 

تر بوده نزدیک 2ی توان نتیجه گرفت که نانوذره به حلقهمی

تری با های غیرقطبی محکمو زمان بیشتری را با برهمکنش

 این حلقه درگیر بوده است.
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 دهنده از آنزیم با نانوذره طلانواحی برهمکنش RDFآنالیز  -6شکل 

برای بررسی تغییرات  (:DSSPبررسی ساختار ثانویه )

استفاده شد. در  DSSPاحتمالی در ساختار دوم از روش 

محور عمودی نمودار، های حاصل از این روش، داده

ها در طول زمان ساختمان دومی که هر یک از اسیدآمینه

گیرند و محور افقی آن مدت زمان سازی به خود میشبیه

دهد. همانطور که سازی را بر حسب پیکوثانیه نشان میشبیه

شوند شود، تغییراتی که مشاهده میمشاهده می 7 در شکل

های آمینواسیدی ماندهبسیار جزئی و در حد باقیمانده

های ی در ساختارهستند و تغییرات چشمگیر و قابل توجه

ی آنزیم در دو حالت آزاد و متصل به نانوذره ثانویه

 بینیم.نمی

 

 حضور نانوذره طلادر آنزیم  DSSPنمودار ( B، آب حضور درآنزیم  DSSPنمودار ( A -7شکل

تری از نمودار های برای کسب فهم بهتر و واضحدر ادامه 

( در s-countهای ثانویه )ز ساختاربالا، درصد هریک ا

. آنزیم، در دو حالت آزاد و متصل به نانودره، بررسی شد

 است.نمایش داده شده 1نتیجه در جدول 
 

 کولین استراز در حضور و غیاب نانوذره ی طلای استیلهای ثانویهدرصد ساختار -1جدول 

 مولکول مارپیچ آلفا)%( صفحات بتا)%( بقیه)%(

 استیل کولین استراز 32 14 54

 استیل کولین استراز در حضور نانوذرات طلا 34 14 52

B) A) 
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شود، اتصال نانوذره موجب طور که مشاهده میهمان

استراز کولینی استیلگیری در ساختار ثانویهتغییرات چشم

( نشده است و ßو  αی اصلی )های ثانویهو درصد ساختار

ی به حفظ ساختار ثانویه ادرقحضور نانوذره نیز پروتئین در

 خود بوده است.

: جهت درک موقعیت نانوذره (Distanceارزیابی فاصله )

نسبت به پروتئین و جذب شدن آن به سطح پروتئین، 

سازی مورد سنجش قرار ی این دو جزء از شبیهفاصله

نشان داده شده است،  8طور که در شکل گرفت. همین

تر شده سازی کم و کمبیهی نانوذره از پروتئین طی شفاصله

ی جذب شدن نانوذره به سطح پروتئین دهندهکه نشان

 باشد.می

 
 سازیاستراز طی مدت شبیهکولینی طلا از آنزیم استیلی نانوذرهفاصله -8شکل 

طور که اشاره شد، با همبن (:RDFتابع توزیع شعاعی )

و  توان از فراوانیدست آوردن تابع توزیع شعاعی، میبه

سازی در احتمال حضور یک ذره طی کل مدت شبیه

ی دیگر اطلاعاتی بدست ی مشخصی از یک ذرهفاصله

نانوذره نسبت به  (RDF)آورد. بنابراین، تابع توزیع شعاعی 

 (.9پروتئین سنجیده  شد )شکل 

0

0.5
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 نمودار تابع توزیع شعاعی نانوذره نسبت به آنزیم -9شکل 
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سازی دهد که در طول مدت شبیهاین نمودار به ما نشان می

ی بین ترین فاصلهترین و فراواننانوثانیه(، محتمل 60)

نانومتر بوده  5/2مرکز جرم نانوذره و مرکز جرم پروتئین 

است که با توجه به قطر نانوذره و این امر که نانوذره در 

د، منطقی باشسازی به پروتئین متصل میبیشتر طول شبیه

 4/0ی رسد. همچنین در نمودار در فاصلهنظر میبه

شود که مربوط به مشاهده میمشخصی نانومتری پیک 

گرفت توان نتیجه باشد. بنابراین میپیوند واندروالسی می

های که پیوند بین نانوذره و پروتئین از نوع برهمکنش

  باشد.غیرقطبی می

 نتیجه گیری

 ـلم استیـلا و آنزیـوذرات طـنان ه برهمکنشـدر این مطالع

کولین استراز با استفاده از شبیه سازی دینامیک مولکولی 

مشاهده شد که  DSSPمورد بررسی قرار گرفت. طی آنالیز 

کولین استراز، طی برهمکنش نانوذرات طلا با استیل

دهد. از ی بارزی در پروتئین رخ نمیتغییرات ساختار ثانویه

و شعاع  RMSDهای آنالیز طرفی نتایج حاصل از

گر فشردگی کم ساختار سوم پروتئین ژیراسیون، بیان

توان نتیجه گرفت که ساختار پروتئین باشد. بنابراین میمی

در حضور نانوذرات طلا دستخوش دگرگونی و یا بازشدن 

(unfolding نشده است.. در کل  می توان نتیجه گرفت که )

استراز تغییرات لینکونانوذرات طلا در آنزیم استیل
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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.  
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