
BIOVIA MATERIALS STUDIO 
CASTEP

データシート
CASTEPは密度汎関数理論（DFT）に基づいたab initio
（第一原理）量子力学プログラムです。セラミックス、半
導体、金属などの幅広い材料に対して、それらの固体、
界面、および表面などでの特性を計算します。第一原理
計算を利用すると、研究者は実験に基づいたパラメータ
を入力しなくても、系の電子的、光学的、および構造の
特性に関する本質と起源を調べることができます。この
ためCASTEPは、固体物理学、材料科学、および化学工
学の分野で起こる経験パラメータや実験データに乏し
い課題の研究に非常に適しています。これらの分野で
は、コンピュータによるシミュレーションを行って仮想実
験をすることができるため、実験のコストを大幅に削減
し、開発サイクルの短縮を図ることができます。

CASTEPの概要
化学および材料科学分野の研究者は、数多くのやりがいのあ
る課題に取り組んでいます。たとえば、コンピュータチップ
の高速化を実現する半導体や丈夫な軽量合金などの、新しい
化合物の開発があります。また、原子層堆積を利用する製造
プロセスの改善が必要な場合があります。さらに、ある特定
の材料が他の材料より優れている理由を明らかにする必要が
ある場合もあります。原子レベルでの材料のモデリングは、
高速かつ高精度な計算手法が利用できる場合には、これらの
すべての課題に対応することができます。CASTEPはまさに
このようなプログラムです。
CASTEPは、英国ケンブリッジ大学の物性理論グループで
その初期バージョンが開発された、量子力学計算に基づい
て化学および材料科学分野の研究を支援するプログラムで
す。CASTEPを使うと、材料の構造や多くの基本特性を予測
することができます。特に、電子的特性（バンドギャップや
ショットキー障壁など）、光学的特性（フォノン分散曲線、
分極率、誘電率など）、または力学的特性（弾性定数など）
を予測することができます。シミュレーションで新しい物質
を短時間で精度良く設計するために、すべてを1つのツール
にまとめています。
主要機能の一つとしてLST/QST法に基づく遷移状態探索があ
ります。このアルゴリズムを利用すると、反応の理解に必要
な反応経路および活性化エネルギーの決定に大いに役立ちま
す。周期的構造に対して、弾性スティフネステンソルを予測
できます。フォノン計算により、材料の自由エネルギーや熱
容量などの熱力学特性の予測が可能です。さらに、固体の相
変化による構造安定性など、多くの凝集系の特性のシミュレ
ーションを実行できます。
CASTEPは擬ポテンシャル平面波法に基づいており、系に含
まれる元素の位置と種類のみを入力すれば、格子定数、分子
構造、弾性定数、バンド構造、状態密度、電子密度と波動関
数、光学的特性などの特性を予測します。CASTEPの基礎と
なる擬ポテンシャル平面波法は非常に有効であり、毎年出版
される何百もの学術誌に、CASTEPを用いた新しい研究成果

が掲載されています。並列化効率にも優れているため、数百
原子からなる大規模系でも有効です。
CASTEPは、界面化学、物理吸着と化学吸着、不均一触媒作
用、半導体の欠陥、粒界、積層欠陥、ナノテクノロジー、分
子結晶、結晶多形、拡散構造、液体の分子力学など、幅広い
研究課題に適用されてきました。

BIOVIA MATERIALS STUDIOのメリット
CASTEPはBIOVIA Materials Studio®のソフトウェア環境の
一部です。BIOVIA Materials Studioは使い勝手の良いイ
ンタフェースを提供し、Windows®規格に準拠していま
す。Materials VisualizerはBIOVIA Materials Studioの中核製品
で、モデルの作成と表示を行う幅広いツールを提供します。
このツールを使用すると、対象とする系のモデルを簡単に作
成したり、CASTEPの計算の設定を選択したり、高度な量子
力学計算を実行することができます。BIOVIAのトレーニン
グプログラムに加えて、扱いやすいユーザーインタフェース
により、新しいユーザーであっても自信を持ってこのプログ
ラムを使用することができます。
クライアント・サーバー構造が柔軟であるため、ネットワー
ク上のどのサーバーでも計算を行うことができます。計算結
果を、使用するクライアントPCに転送して、そこで表示や
解析をすることができます。結晶構造、分子軌道、静電ポテ
ンシャル、または電子密度の高品質な図を簡単に作成できま
す。CASTEPの出力から作成される構造のビデオクリップ、
図、およびデータを、他のアプリケーションですぐに変換で
きるため、計算結果を同僚と共有したり、表計算ソフトなど
を利用して分析するときに有効です。

CASTEPの有用性
CASTEP1-3は、擬ポテンシャル平面波法を採用しています。
擬ポテンシャル法では、系の内殻電子を価電子にのみ作用す
る有効ポテンシャルで置き換えます。１電子波動関数は平面
波基底関数系によって展開されます。交換相関相互作用は、
局所密度近似（LDA）または一般化勾配近似（GGA）などで
近似できます。擬ポテンシャルおよび平面波基底を組み合わ
せて使用することで、分子、固体、表面、および界面の構造
最適化を非常に効率的に行うことができます。CASTEPが強
力であるのは、基本的な量子力学計算を解くために使用する
数値計算が効率良く、かつ非常に精度の高いことが第一の理
由です。
CASTEPは、線形応答理論としても知られる密度汎関数摂動
論（DFPT）を使用して、多くの電子的および光学的特性の
計算を行うことができます。この手法によって、有限差分法
（FD）よりも効率的にさまざまな特性を得ることができま
す。
フォノン状態密度、フォノン分散、分極率、IRおよびラマン
スペクトル、誘電関数などのさまざまな物性を予測すること
が可能です。
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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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ジョブ制御オプション
• 計算効率を最適化する並列化方式の選択
• CPUコア数の選択
• 計算サーバーの指定
• 進捗状況の確認（構造最適化のエネルギー変化や力などの

テキストまたはグラフなど）
• 中間構造とジョブのステータスをリアルタイムで更新
• Materials Visualizerからサーバのジョブを停止
特性
• バンド構造、状態密度
• EELSやXANESに対応する内殻励起スペクトル
• 仕事関数、静電ポテンシャル
• 振動数に依存する光学的特性：誘電関数、屈折率、反射

率、UVスペクトル
• IRおよびラマンスペクトル、誘電率、分極率
• Mullikenの原子電荷および結合次数の解析
• 静的弾性定数
• フォノン分散、フォノン状態密度
• 準調和近似に基づいた熱力学特性（自由エネルギー、エン

タルピー、エントロピー、熱容量、デバイ温度）
• 時間依存密度汎関数理論（TDDFT）に基づく光学的特性お

よび励起状態の構造最適化
Materials Visualizerを使用したグラフ表示
• 三次元分布および二次元スライス
• 電荷、スピン、および差電子密度
• フェルミ面
• 走査型トンネル顕微鏡（STM）像のシミュレーション
その他のオプション
• 擬ポテンシャルの実空間または逆格子空間での取り扱い
• 完全な空間群の対称性の使用
• SCFの収束を改善するための複数のオプション：DIIS、電

子ミキシング、スメアリング
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CASTEPの位置づけ
ここ数十年に渡り、量子力学計算手法の物質科学への適用
は、信じられないほどの進歩を遂げ、さまざまなコードが幅
広く日常的に使用されています。CASTEPは、それらのコー
ドの中で、独自の位置を占めています。CASTEPは業務に対
応できるソフトウェアとして使用でき、幅広い科学者から支
持を得ています。また、定期的にソフトウエアのリリースを
行ってその高品質を維持し、幅広いモデル構築およびシミュ
レーションツールとシームレスに統合が可能です。

CASTEPの特長と機能
計算機能
• 全エネルギー、力、および応力
• B3LYPを含む多くの交換相関汎関数
• 構造最適化（格子定数を含む）
• NVE、NVT、NPH、およびNPTアンサンブルを使用する分

子力学計算
• LST/QST法に基づく遷移状態探索
• 弾性定数
• 有限差分法あるいは線形応答理論に基づくフォノン計算
一般的な機能
• 多体の相互作用を近似するLDA、GGA、および非局所型汎

関数の選択
• HF、sX-LDA、B3LYP、PBE0、HSE06などの非局所型汎関

数
• 磁性体などの強相関系の計算向けのLDA(GGA)+U法
• 周期表全体に対応したウルトラソフトおよびノルム保存型

擬ポテンシャル

Pt（111）面にC2H4が吸着した際の、電子密度の等値面
上での静電ポテンシャルの分布。状態密度、全エネル
ギー、およびエネルギー収束のグラフも表示されます。




