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NMR CASTEP
NMR CASTEPは分子や固体材料において重要な磁気共鳴特
性を第一原理に基づいて予測します。NMR CASTEPを用い
れば、NMRの化学シフトや電場勾配テンソルを密度汎関数
理論(DFT)に基づき、かつてない精度で計算することができ
ます。この手法は有機分子からセラミック、半導体に至る
までのあらゆる材料において、分子／固体／界面／表面の
NMRシフトの計算に適用可能です。第一原理計算を活用す
れば、実験値等の経験的パラメータを必要とせずに系の磁
気共鳴特性の本質や起源を研究することが可能です。ゆえに
NMR CASTEPは、コンピューターシミュレーションを活用
した仮想実験によって、実験的なNMR技術を単独で活用し
た場合と比較して格段に大きな利益が得られるような分野、
例えば固体物理、物質科学、化学の分野における課題の研究
に大きな威力を発揮します。

NMR CASTEPは何をするのか?
NMR CASTEPは、NMR化学シフトテンソル、等方性シフ
ト、ならびに電場勾配を、あらゆる材料において高い信頼性
をもって予測可能なツールを提供します。例えば、相対的等
方性シフトならわずか数ppmのオーダーで予測可能です。
Cambridge大学およびParis et Marie Curie大学で開発された
このNMR CASTEPは、分子系および周期系の双方に適用で
きる初のab initio NMRメソッドです。この手法は有機分子、
有機結晶、無機結晶、そしてアモルファス化合物のいずれに
対しても適用可能でNMR化学シフトを予測できます。相対
論的な影響を組み込んだことにより、重元素を含む系におい

てさえも正確な結果を得ることが可能となっています。
NMRは構造予測を支援する分析ツールとしてしばしば利用
されています。固体状態では比較的複雑な構造をとるため、
このような構造の予測は困難を極めます。結晶構造の一般的
な特徴が解明されている場合においてさえ、幾何構造の詳細
な分析は解釈しにくいということが数多くあります。NMR
CASTEPを用いれば、一連の関連構造に対して計算上の結果
と実測上の結果が一致するまでNMRスペクトルをシミュレ
ーションすることが可能です。このようにして理論は実験を
補足し、かつ構造決定に貢献いたします。
計算された化学シフトを用いて、実測されたNMRスペクト
ルの帰属が可能です。NMR CASTEPの正確な計算値と実測
値を比較すれば、化学シフトの元素への明確な帰属、結晶多
形体の識別、放射性崩壊により構造欠損を生じる鉱物結晶(
メタミクト材料)における不規則度の度合いの分析等が可能
となります。
NMR CASTEPは二十面体型B4Cの構造決定、ゼオライト中の
17Oの化学シフトの帰属、多形グルタミン酸の比較、29Siの
NMRスペクトルの分析による非周期的ZrSiO4の構造分析な
ど、あらゆる領域の課題の研究に活用されてきました。77Se
や125Teに関する研究成果もすでに公開されています。より
詳細な適用事例については、BIOVIAのホーム ページをご参
照下さい。

BIOVIA MATERIALS STUDIOのメリット
Material Studio は使いやすく習得の容易な分子モデリング-
シミュレーション環境ソフトウェアです。その中核となる
Windows®  対応のユーザインターフェース BIOVIA Materials
Studio Visualizer は、モデル構築および視覚化のためのあら
ゆるツールを備えており、NMR CASTEP の計算操作も行う
ことができます。BIOVIA Materials Studio Visualizer を活用
すると研究の関心のある系について速やかに構造モデルを作
成し、NMR CASTEP を選択し、先進の量子力学シミュレー
ションを実行することが可能です。
BIOVIA Materials Studio はクライアント/サーバー型の計
算実行方式を採用しており、ネットワーク上に存在する
Windows や Red Hat Enterprise Linux サーバー等で計算を実
行することが可能です。計算結果は手元のPCへ自動的に戻
され、表示や解析を行うことができます。さらに分子構造、
材料構造、分子軌道、静電ポテンシャル、電荷密度等の高品
質画像を容易に作成することが可能です。
NMR CASTEPの計算出力は直ちに BIOVIA Materials Studio
Visualizer のインターフェースに表示できるため、情報伝達
や解析を行う同僚の方と速やかに結果を共有できます。

原子のNMR化学シフトは分子と固体、いずれの状態に関
しても予測可能です。この例は、SiO2の3つの異なる構造
(quartz, coesite, stishovite)における17Oシフトを示して
います。 
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ダッソー・システムズの3Dエクスペリエンス・プラットフォームでは、12の業界を
対象に各ブランド製品を強力に統合し、各業界で必要とされるさまざまなインダス 
トリー・ソリューション・エクスペリエンスを提供しています。
ダッソー・システムズは、3Dエクスペリエンス企業として、企業や個人にバーチャル・ユニバースを提供することで、持続可能な 
イノベーションを提唱します。世界をリードするダッソー・システムズのソリューション群は製品設計、生産、保守に変革をもたら
しています。ダッソー・システムズのコラボレーティブ・ソリューションはソーシャル・イノベーションを促進し、現実世界をより良い 
ものとするためにバーチャル世界の可能性を押し広げています。ダッソー・システムズ・グループは140カ国以上、あらゆる規
模、業種の約19万社のお客様に価値を提供しています。より詳細な情報は、www.3ds.com（英語）、www.3ds.com/ja （日本語）を 
ご参照ください。
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NMR CASTEPはどのように機能するのか?
NMR CASTEPはCASTEP1-3密度汎関数プログラムの枠組みに
基づいて実装されました。CASTEPは平面波－擬ポテンシャ
ル法を使用しています。擬ポテンシャルと平面波の一連の原
理を組み合わせることにより、原子に作用する力の計算が非
常に容易になります。これにより分子／固体／表面／界面の
イオン配置の効率的な最適化を実現します。CASTEPがこれ
ほどまでに有効なツールとなり得た最大の理由は、電子状態
を決定する方程式を解く数値計算方法の効率性と正確さにあ
ります。
NMR CASTEPはGIPAW法4(gauge-included projector
augmented-wave)に基づいて磁場存在下の波動関数を算出し
ます。GIPAW法は局在基底によるアプローチ5を用いるGIAO
法に類似したもので、磁場存在下における並進不変性を保持
するためには不可欠です。
化学シフトテンソルσは、外部磁場Bextと核において誘発さ
れた磁場Binの比、つまりBin＝－σBextで定義されます。NMR
CASTEPは密度汎関数摂動理論4によりσを計算します。相対
論的効果6を組み込むことにより、このメソッドはTeのよう
な重元素に対しても正確な結果が得られています。等方性化
学シフトとは単純にσのトレース（対角和）であり、これら
はMaterials Studio Visualizerユーザー・インターフェース上
に表示することが可能です。

特徴および性能
性能
• 化学シフトテンソル、等方性化学シフト、電場勾配の計算
• 一般的な同位体に対しては核四重極モーメントがデフォル

トで設定されています。新規な核を研究する際には、イン
ターフェースにおいてデフォルト値を変更することが可能
です。

• 等方性シフトおよび電場勾配の視覚化
• NMR CASTEPはCASTEP DFTプログラムに基づいていま

す。CASTEPの性能に関する全記述は
• www.accelrys.com/mtstudio/ms_modeling/castep.html

をご参照下さい。
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