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Abstract: 

 Beta-defensin-1, an antimicrobial peptide, is considered to be of great importance in our innate immune 

response. Being a small molecular peptide, it is a wide-range antimicrobial peptide. Conversely, the 

angiotensin-converting enzyme 2 (ACE2) is utilized by the SARS-CoV-2 virus as the principal entrance 

to human cells. Due to the importance of these two molecules in COVID-19, this paper focused on the 

relationship between beta-defensin-1 and ACE2. This study principally aimed at investigating how beta-

defensin-1 interacts with the ACE2 enzyme. We attempted to analyze how this interaction affects the 

function of ACE2 and how, in turn, it protects the host cells from being infected with SARS-CoV-2.  

For this reason, first of all, PDB structures of ACE2-RBD were retrieved using code 2AJF as well as 

the beta-defensin-1 structure with code 1IJV from the RCSB database. Energy interaction and molecular 

docking between beta-defensin and ACE2 were carried out using computational techniques. After that, 

the resulting interactions were analyzed with the help of molecular dynamics (MD) simulations in order 

to examine the stability and more details of the interaction. 

The results obtained demonstrate that beta-defensin-1 interacts with both active and binding sites of the 

ACE2 enzyme. This binding may also lead to the inhibition of enzyme function, making the targeting 

of host cells by the virus impossible. This inhibition takes place because of non-covalent associations 

like hydrogen bonds and van der Waals interactions. Beta-defensin-1 shows great potent ACE2 enzyme 

inhibition effects, as revealed in our study. Beta-defensin-1 might be a useful drug for treating COVID-

19 by preventing the entry of the virus. These results bring new challenges to peptide-based drugs. 
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 چکیده:

کوچک، این مولکول دارای    مولکولکند. به عنوان یک  ، یک پپتید ضد میکروبی، نقش مهمی در پاسخ ایمنی ذاتی ما ایفا می 1-دفنسین-بتا

-SARS توسط ویروس (ACE2) 2کننده آنژیوتانسین  ، آنزیم تبدیلاز سوس دیگر   های ضد میکروبی است.  طیف وسیعی از فعالیت 

CoV2  گیردهای انسانی مورد استفاده قرار میبه عنوان دروازه اصلی ورود به سلول. 

تمرکز کرده است. هدف   ACE2 و 1-دفنسین-، این مطالعه بر روی رابطه بین بتا19-با توجه به اهمیت این دو مولکول در بیماری کووید

بر  برهمکنش  بود. ما تلاش کردیم تا تحلیل کنیم که چگونه این   ACE2 با آنزیم  1-دفنسین-بتا  برهمکنشاصلی این مطالعه بررسی نحوه  

 .کندمحافظت می  SARS-CoV-2 های میزبان در برابر عفونت باگذارد و چگونه از سلول تأثیر می  ACE2 عملکرد

 از پایگاه داده  1IJVبا کد    1-دفنسین-و ساختار بتا  2AJFبا کد     ACE2-RBDمربوط به    PDBی  برای این منظور، ابتدا ساختارها 

RCSB   دفنسین و-و داکینگ مولکولی بین بتابرهمکنش  بازیابی شدند. انرژی ACE2  های محاسباتی انجام شد. پس  با استفاده از تکنیک

 .شدند  بررسی  برهمکنش  پایداری و جزئیات بیشتراز نظر   (MD) دینامیک مولکولیشبیه سازی    حاصل با کمکبرهمکنش های  از آن،  

چنین ممکن است  کند. این اتصال همتعامل می ACE2 آنزیم  ی فعال و اتصال  جایگاه هایبا    1-دفنسین-دهد که بتانتایج حاصل نشان می

های غیر  های میزبان توسط ویروس را غیرممکن سازد. این مهار به دلیل برهمکنش گیری سلول منجر به مهار عملکرد آنزیم شود و هدف 

دهد،  نشان می ACE2 اثرات مهاری قوی بر آنزیم  1-دفنسین-دهد. بتاکووالانسی مانند پیوندهای هیدروژنی و نیروهای واندروالسی رخ می 

با جلوگیری    19-ممکن است به عنوان یک داروی مفید برای درمان کووید  1-دفنسین-بتا  .همانطور که در مطالعه ما نشان داده شده است

 .کندایجاد می  توسعه داروهای مبتنی بر پپتیدهای جدیدی را برای  مسیراز ورود ویروس عمل کند. این نتایج  
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