
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 

CORINA Classicは、強力かつ高速に低分子量から中分子量までの有機分子の三次元分子構造を生成するソフ

トウェアです。 CORINA Classicは過去数十年の間に何度もバージョンアップを行い、洗練された機能を有し、

高品質な三次元分子構造を生成する標準のソフトウェアとして世界的に認められています。

 

 主な機能                            

◼ 広範囲の有機化合物および多くの有機金属化合

物に適用可能 

◼ 分子の大きさやリングシステムの大きさに上限

はありません 

◼ 低エネルギー配座の生成 

◼ 立体化学情報を考慮 

◼ 立体異性体（四面体キラル中心および E/Z 二重

結合）の生成 

◼ 複数の環構造配座の生成 

◼ 三次元構造生成プロセスを制御するさまざまな

オプション 

 

 

 

 

CORINA Classic は、大量の構造を効率的かつ確実

に処理できるように設計されており、大規模な化学

データセットやデータベースを変換するのに最適な

アプリケーションです。 

CORINA Classic は高品質な構造を提供します。 公

表された X 線構造と CORINA Classic 構築モデルとの

RMSD は、市販されている全ての分子構造変換プロ

グラムの中でも最も優れています。 

CORINA Classic は非常に高速で、低、中分子量の

有機分子で 99.5％以上の優れた変換率で動作します。 

 
 
 
 
 
 

 適用領域                           

◼ 三次元分子データベース生成 

◼ ファーマコフォア検索、リガンドドッキングス

タディーおよび類似性検索などのリード化合物

発見および最適化 

◼ 定量的構造活性（物性）相関解析（QSAR/QSPR） 

◼ スペクトル予測と構造解析 

◼ 化学反応予測 

◼ 量子化学計算および力場計算への入力 
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CORINA Classic の標準バージョンは、バッチモード実行のためのコマンドラインプログラムです。さらに、

CORINA Classic は、GUI アプリケーション CORINA Symphony の CORINA Clean/3D ワークフローで利用できま

す。この対話的なワークフローは、化学構造のクリーンアップと標準化、および三次元構造生成のための

CORINA Classic の主要な機能が利用できます。 

 

CORINA Clean/3D は、三次元分子構造の生成や、

モデリングのためのデータセットの準備のために、

ワークフローを用いて日常的に計算できます。  

CORINA Classic の主要な機能が利用できるこのワ

ークフローは、対イオンやフラグメントの除去、中

性化、水素原子付加、安定配座への変更、重複の検

出/除去に利用できます。計算の入力には、構造ファ

イル、SMILES、またはデータベースレコードが使用

できます。 

 

 
 
 

 

 

 
 

 技術的特長                      

◼ バッチモード実行 

◼ 直感的で対話的なワークフローベースのユーザ

ーインターフェース 

◼ 内部 IT 環境とワークフローへの統合のためのイ

ンターフェース 

◼ リガンドドッキングプログラム FlexX へのイン

ターフェース 

◼ KNIMEあるいは BIOVIA PipelinePilotのコンポーネ

ントとして利用可能 

 

 動作環境                                     

◼ Microsoft Windows 7/8/10 

◼ x86 Linux RHEL6 (32 and 64bit) 及び x86 Linux 

RHEL7 (64bit) 
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