
幅広い課題の研究をすることができ、金属面の触媒反応や、
小さい分子の立体配座分析にも最適です。
DMol3は、薬品開発ではリガンド結合や結晶多形の理解に使
用できます。DMol3を使用して、重合のために新しいメタロ
セン触媒を設計したり、担持された金属触媒の作用を解析で
きます。また、バンドギャップの予測や新しい固体材料の設
計にも使用できます。
DMol3は、均一触媒、不均一触媒、半導体、分子反応、燃焼
技術など、幅広い研究課題に適用されてきました。応用例と
しては、化学気相蒸着プロセスの研究、自動車触媒反応の理
解、重合反応の仕組みの解明、極端な状況下での燃焼技術調
査などがあります。

BIOVIA MATERIALS STUDIOのメリット
DMol3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、DMol3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。DMol3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。

DMol3の効率性
DMol3は、数値基底関数として、原子を中心とするグリッド
上での原子軌道の重ね合わせで1電子軌道を表現することで
その速度と精度を実現します1,2。原子軌道は、それぞれの孤
立原子に対するKohn-Sham方程式を解くことで求めます。
原子軌道を基底関数とすることにより、基底関数重なり誤差
の影響を最小限に抑えられます。
DMol3は、各原子を中心とする部分密度の多重極展開で電子
密度を表現します。効率よく高精度に密度を表現できるた
め、大規模な系にも十分に対応できます。DMol3の数値積分
のアルゴリズムは、非常に効率的に並列化されています。ま
た、全電子と擬ポテンシャルの計算を行うことができます。
従来のEffective Core Potentials (ECP)3,4、または精度の高い
DFT Semi-core Pseudopotentials (DSPP)5を使用できます。

BIOVIA MATERIALS STUDIO
DMol3

データシート
DMol3は、密度汎関数理論（DFT）に基づいて、材料の
特性を高速かつ正確に予測する、第一原理計算プログ
ラムです。DMol3は気相、溶液、表面、および固体に適
用可能であるため、化学、薬学、材料科学、化学工学、
さらには固体物理学での課題の研究に幅広く応用でき
ます。実験値に基づいたパラメータを必要とせず、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。DMol3を使用して仮想実
験を実施すると、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期待できます。

DMol3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、より効果的な触媒や
より効き目の高い薬などの新しい材料の開発があります。ま
た、より効率的な合成経路を特定することで製造プロセスの
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。DMol3は、これらのすべての課題に対応すること
ができます。
DMol3は成功した商用アプリケーションとして長い実績を
持つ第一原理計算プログラムです。DMol3では、独自のア
ルゴリズムを採用しており、最も高速なプログラムの1つで
す。500原子を超える大規模系に対して特にその特長がはっ
きりします。DMol3は分子と固体の両方を取り扱えるため、

DMol 3で最適化された2つの分子の最高占有分子軌道
(HOMO)。上の分子はカプロラクトンで、人工皮膚の生産時に
使用されるモノマーです。下の分子はAl(OH)3で、カプロラクト
ンを開環できます。DMol3は開環および重合作用の予測に使
用できます。
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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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• 完全あるいは部分Hessian行列を用いた固有振動数計算
• COSMOによる溶媒効果の考慮
汎関数
• LDA汎関数：VWN、PWC
• GGA汎関数：PW91、BP、PBE、BLYP、BOP、VWN-

BP、RPBE、HCTH、PBEsol
• 非局所型汎関数：HF、B3LYP
• メタGGA汎関数：M06-L、M11-L、MS0、MS1、MS2、

revTPSS、TPSS

基底関数
• 数値原子軌道（AO）基底：最小基底、DN、DND、

DNP、DNP+、TNP
• スカラー相対論的な効果を考慮した、全電子または擬ポテ

ンシャル計算
ジョブ制御のオプション
• CPUコア数および計算サーバーの選択
• 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
• 結合次数解析、Fukui指数
• 静電ポテンシャル、双極子モーメント、仕事関数
• 生成熱、自由エネルギー、エンタルピー、エントロピー、

熱容量、零点振動エネルギー
• Mulliken、Hirshfeld、ESP電荷
• 原子核電場勾配
• 時間依存密度汎関数理論（TDDFT）に基づく、UV/Visスペ

クトル、励起状態の構造最適化、分極率
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
• 基準振動モードのアニメーション表示
• 分子軌道、Fukui関数、フェルミ面
• 電子、スピン、差電子密度
その他のオプション
• 完全な点群と空間群の対称性
• 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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構造および遷移状態の最適化は、非局在化された内部座標を
使用して、分子および周期系の両方に対して適用できます。
また、内部座標を使った制約付きの最適化にも対応していま
す。また、LST/QST法6を基に開発された、新しい堅牢で高
速な手法7を使って遷移状態を高速に探索可能です。溶媒効
果は、COSMO法8に基づく連続体近似を使用することで得ら
れます。この手法は、ポリマーの溶媒和または溶液中の不均
一触媒のなどの周期系にも適用できます。

DMOL3の特長と機能
計算タスクとオプション
• スピン制限および非制限計算
• 構造最適化
• LST/QST/共役勾配法を組み合わせた遷移状態の探索
• 固有ベクトル追跡（Eigenvector following）法による遷移

状態の最適化

DMol3で計算されたニッケル(1 1 1)面上のメタンの分解。金
属面に化学吸着された解離生成物のHOMOを表します。


