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【目的】活性型ビタミンD3(1α,25(OH)2D3)は核内受容体ビタミンDレセプター（VDR）

と結合し、標的遺伝子群の発現を転写レベルで制御している。我々は今までに、

ビタミン D の２位修飾 A 環誘導体と VDR との結合モデルについて報告してきた。

今回さらに新規な A 環誘導体の結合モデルについて検討した。また、受容体変異

疾患の原因である VDR 変異体との結合モデルについても検討した。 

【方法および結果】活性型ビタミン D3が結合した VDR のＸ線座標を用いて、分子

力学計算によるコンフォメーショナルサーチによりリガンドと VDR の最安定結合

モデルを構築した。プログラムは MacroModel（ver. 8.1）を用いた。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
       A 環誘導体と VDR の結合モデル        変異受容体とリガンドの結合モデル 
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