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【 手 続 補 正 １ 】
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【 補 正 対 象 項 目 名 】 全 文
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【 補 正 の 内 容 】
【 特 許 請 求 の 範 囲 】
【 請 求 項 １ 】
　 1 又 は 複 数 の メ モ リ と 、
　 1 又 は 複 数 の プ ロ セ ッ サ と 、
　 を 備 え 、
　 前 記 1 又 は 複 数 の プ ロ セ ッ サ は 、
　 　 表 面 及 び 当 該 表 面 に 近 接 し た 吸 着 分 子 を 含 む 第 1 原 子 構 造 を 訓 練 対 象 モ デ ル に 入 力 し  
て 当 該 訓 練 対 象 モ デ ル か ら 出 力 さ れ る 前 記 第 1 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー と 、 前 記 第 1 原 子 構  
造 の エ ネ ル ギ ー の 正 解 値 と 、 に 基 づ い て 第 1 誤 差 を 取 得 し 、
　 　 ク ラ ス タ 及 び 当 該 ク ラ ス タ に 近 接 し た 吸 着 分 子 を 含 む 第 4 原 子 構 造 を 前 記 訓 練 対 象 モ  
デ ル に 入 力 し て 当 該 訓 練 対 象 モ デ ル か ら 出 力 さ れ る 前 記 第 4 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー と 、 前  
記 第 4 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー の 正 解 値 と 、 に 基 づ い て 第 4 誤 差 を 取 得 し 、
　 　 前 記 第 1 誤 差 及 び 前 記 第 4 誤 差 に 基 づ い て 、 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル の パ ラ メ ー タ を 更 新  
し 、
　 前 記 表 面 お よ び 前 記 ク ラ ス タ は 、 同 一 原 子 を 含 む 、
　 訓 練 装 置 。
【 請 求 項 ２ 】
　 前 記 ク ラ ス タ の 原 子 構 造 の 有 す る 原 子 数 は 、 前 記 表 面 の 原 子 構 造 の 有 す る 原 子 数 よ り も  
少 な い 、
　 請 求 項 １ に 記 載 の 訓 練 装 置 。
【 請 求 項 ３ 】
　 前 記 1 又 は 複 数 の プ ロ セ ッ サ は 、 さ ら に 、
　 　 吸 着 分 子 の 第 2 原 子 構 造 を 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル に 入 力 し て 当 該 訓 練 対 象 モ デ ル か ら 出  
力 さ れ る 前 記 第 ２ 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー と 、 前 記 第 2 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー の 正 解 値 と 、  
に 基 づ い て 第 2 誤 差 を 取 得 し 、
　 　 前 記 第 2 誤 差 に 基 づ い て 、 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル の パ ラ メ ー タ を 更 新 す る 、
　 請 求 項 １ に 記 載 の 訓 練 装 置 。
【 請 求 項 ４ 】
　 前 記 1 又 は 複 数 の プ ロ セ ッ サ は 、 さ ら に 、
　 　 前 記 表 面 の 第 3 原 子 構 造 を 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル に 入 力 し て 当 該 訓 練 対 象 モ デ ル か ら 出  
力 さ れ る 前 記 第 ３ 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー と 、 前 記 第 3 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー の 正 解 値 と 、  
に 基 づ い て 第 3 誤 差 を 取 得 し 、
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　 　 前 記 第 3 誤 差 に 基 づ い て 、 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル の パ ラ メ ー タ を 更 新 す る 、
　 請 求 項 １ に 記 載 の 訓 練 装 置 。
【 請 求 項 ５ 】
　 前 記 1 又 は 複 数 の プ ロ セ ッ サ は 、 さ ら に 、
　 　 前 記 ク ラ ス タ に 関 す る 第 5 原 子 構 造 を 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル に 入 力 し て 当 該 訓 練 対 象 モ  
デ ル か ら 出 力 さ れ る エ ネ ル ギ ー と 、 前 記 第 5 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー の 正 解 値 と 、 に 基 づ い  
て 第 5 誤 差 を 取 得 し 、
　 　 前 記 第 5 誤 差 に 基 づ い て 、 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル の パ ラ メ ー タ を 更 新 す る 、
　 請 求 項 １ に 記 載 の 訓 練 装 置 。
【 請 求 項 ６ 】
　 前 記 1 又 は 複 数 の プ ロ セ ッ サ は 、
　 　 原 子 構 造 に つ い て 、 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル か ら 出 力 さ れ た 当 該 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー と  
、 当 該 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー の 正 解 値 と 、 の 差 を 、 当 該 原 子 構 造 に 含 ま れ る 原 子 数 又 は 原  
子 数 の 2 乗 で 除 算 し て 誤 差 を 算 出 す る 、
　 請 求 項 １ に 記 載 の 訓 練 装 置 。
【 請 求 項 ７ 】
　 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー の 正 解 値 は 、 当 該 原 子 構 造 に つ い て 量 子 化 学 計 算 を 実 行 し て 取 得  
さ れ る 、
　 請 求 項 １ に 記 載 の 訓 練 装 置 。
【 請 求 項 ８ 】
　 前 記 量 子 化 学 計 算 は 、 第 一 原 理 計 算 で あ る 、
　 請 求 項 ７ に 記 載 の 訓 練 装 置 。
【 請 求 項 ９ 】
　 前 記 第 一 原 理 計 算 は 、 密 度 汎 関 数 法 、 ハ ー ト リ ー フ ォ ッ ク 法 又 は メ ラ ー プ レ セ ッ ト 法 を  
使 っ た 計 算 で あ る 、
　 請 求 項 ８ に 記 載 の 訓 練 装 置 。
【 請 求 項 １ ０ 】
　 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル は 、 原 子 間 ポ テ ン シ ャ ル を 表 す た め の ニ ュ ー ラ ル ネ ッ ト ワ ー ク モ デ  
ル で あ る 、
　 請 求 項 １ に 記 載 の 訓 練 装 置 。
【 請 求 項 １ １ 】
　 前 記 第 1 原 子 構 造 に 含 ま れ る 吸 着 分 子 と 前 記 第 4 原 子 構 造 に 含 ま れ る 吸 着 分 子 と は 同 一  
で あ る 、 請 求 項 １ に 記 載 の 訓 練 装 置 。
【 請 求 項 １ ２ 】
　 前 記 表 面 お よ び 前 記 ク ラ ス タ に 含 ま れ る 前 記 同 一 原 子 と は 、 同 一 の 元 素 記 号 の 原 子 の こ  
と で あ る 、 請 求 項 １ に 記 載 の 訓 練 装 置 。
【 請 求 項 １ ３ 】
　 請 求 項 １ か ら 請 求 項 １ ２ の い ず れ か に 記 載 の 訓 練 装 置 を 用 い て 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル を 訓  
練 す る こ と で 訓 練 済 み モ デ ル を 生 成 す る 方 法 。
【 請 求 項 １ ４ 】
　 訓 練 対 象 モ デ ル の パ ラ メ ー タ を 更 新 し て 訓 練 済 み モ デ ル を 生 成 す る 方 法 で あ っ て 、
　 表 面 及 び 当 該 表 面 に 近 接 し た 吸 着 分 子 を 含 む 第 1 原 子 構 造 を 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル に 入 力  
し て 当 該 訓 練 対 象 モ デ ル か ら 出 力 さ れ る 前 記 第 1 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー と 、 前 記 第 1 原 子  
構 造 の エ ネ ル ギ ー の 正 解 値 と 、 に 基 づ い て 第 1 誤 差 を 取 得 す る 工 程 と 、
　 ク ラ ス タ 及 び 当 該 ク ラ ス タ に 近 接 し た 吸 着 分 子 を 含 む 第 4 原 子 構 造 を 前 記 訓 練 対 象 モ デ  
ル に 入 力 し て 当 該 訓 練 対 象 モ デ ル か ら 出 力 さ れ る 前 記 第 4 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー と 、 前 記  
第 4 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー の 正 解 値 と 、 に 基 づ い て 第 4 誤 差 を 取 得 す る 工 程 と 、
　 前 記 第 1 誤 差 及 び 前 記 第 4 誤 差 に 基 づ い て 、 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル の パ ラ メ ー タ を 更 新 す  
る 工 程 と 、
　 を 有 し 、
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　 前 記 表 面 お よ び 前 記 ク ラ ス タ は 、 同 一 原 子 を 含 む 、
　 方 法 。
【 請 求 項 １ ５ 】
　 表 面 及 び 当 該 表 面 に 近 接 し た 吸 着 分 子 を 含 む 第 1 原 子 構 造 を 訓 練 対 象 モ デ ル に 入 力 し て  
当 該 訓 練 対 象 モ デ ル か ら 出 力 さ れ る 前 記 第 1 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー と 、 前 記 第 1 原 子 構 造  
の エ ネ ル ギ ー の 正 解 値 と 、 に 基 づ い て 第 1 誤 差 を 取 得 す る 工 程 と 、
　 ク ラ ス タ 及 び 当 該 ク ラ ス タ に 近 接 し た 吸 着 分 子 を 含 む 第 4 原 子 構 造 を 前 記 訓 練 対 象 モ デ  
ル に 入 力 し て 当 該 訓 練 対 象 モ デ ル か ら 出 力 さ れ る 前 記 第 4 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー と 、 前 記  
第 4 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー の 正 解 値 と 、 に 基 づ い て 第 4 誤 差 を 取 得 す る 工 程 と 、
　 前 記 第 1 誤 差 及 び 前 記 第 4 誤 差 に 基 づ い て 、 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル の パ ラ メ ー タ を 更 新 す  
る 工 程 と 、
　 を 有 す る 方 法 で あ っ て 、
　 前 記 表 面 お よ び 前 記 ク ラ ス タ は 、 同 一 原 子 を 含 む 、 前 記 方 法 を 、 １ 又 は 複 数 の プ ロ セ ッ  
サ に 実 行 さ せ る た め の プ ロ グ ラ ム 。
【 請 求 項 １ ６ 】
　 1 又 は 複 数 の メ モ リ と 、
　 1 又 は 複 数 の プ ロ セ ッ サ と 、
　 を 備 え 、
　 前 記 1 又 は 複 数 の プ ロ セ ッ サ は 、
　 　 入 力 さ れ た 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー を 出 力 す る 訓 練 済 み モ デ ル に 、 表 面 及 び 当 該 表 面 に  
近 接 し た 吸 着 分 子 を 含 む 第 1 原 子 構 造 、 前 記 吸 着 分 子 の 第 2 原 子 構 造 、 前 記 表 面 の 第 3 原  
子 構 造 の そ れ ぞ れ を 入 力 し 、
　 前 記 吸 着 分 子 の 前 記 表 面 に 対 す る 吸 着 エ ネ ル ギ ー は 、 前 記 訓 練 済 み モ デ ル か ら 出 力 さ れ  
る 、 前 記 第 1 原 子 構 造 、 前 記 第 2 原 子 構 造 、 前 記 第 3 原 子 構 造 の そ れ ぞ れ の エ ネ ル ギ ー に  
基 づ い て 計 算 さ れ 、
　 前 記 訓 練 済 み モ デ ル は 、
　 　 表 面 及 び 当 該 表 面 に 近 接 し た 吸 着 分 子 を 含 む 原 子 構 造 を 訓 練 対 象 モ デ ル に 入 力 し て 当  
該 訓 練 対 象 モ デ ル か ら 出 力 さ れ る 当 該 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー と 、 当 該 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ  
ー の 正 解 値 と 、 に 基 づ い て 誤 差 を 取 得 す る 工 程 と 、 ク ラ ス タ 及 び 当 該 ク ラ ス タ に 近 接 し た  
吸 着 分 子 を 含 む 原 子 構 造 を 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル に 入 力 し て 当 該 訓 練 対 象 モ デ ル か ら 出 力 さ  
れ る 当 該 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー と 、 当 該 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー の 正 解 値 と 、 に 基 づ い て 誤  
差 を 取 得 す る 工 程 と 、 当 該 ２ つ の 誤 差 に 基 づ い て 、 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル の パ ラ メ ー タ を 更  
新 す る 工 程 と 、 を 有 し 、 当 該 表 面 お よ び 当 該 ク ラ ス タ は 、 同 一 原 子 を 含 む 、 方 法 に よ っ て  
訓 練 さ れ た 当 該 訓 練 対 象 モ デ ル で あ る 、
　 推 論 装 置 。
【 請 求 項 １ ７ 】
　 前 記 訓 練 対 象 モ デ ル の 訓 練 に お い て 、 前 記 ク ラ ス タ の 原 子 構 造 の 有 す る 原 子 数 は 、 前 記  
表 面 の 原 子 構 造 の 有 す る 原 子 数 よ り も 少 な い 、
　 請 求 項 １ ６ に 記 載 の 推 論 装 置 。
【 請 求 項 １ ８ 】
　 前 記 訓 練 済 み モ デ ル は 、 入 力 さ れ た 原 子 構 造 を 構 成 す る 各 原 子 に 働 く 力 を 計 算 可 能 で あ  
り 、
　 前 記 1 又 は 複 数 の プ ロ セ ッ サ は 、
　 　 前 記 訓 練 済 み モ デ ル に 、 前 記 第 1 原 子 構 造 を 入 力 し て 計 算 し た 力 に 基 づ い て 、 前 記 第  
1 原 子 構 造 を 最 適 化 し 、
　 　 前 記 吸 着 エ ネ ル ギ ー の 計 算 の た め に 、 前 記 訓 練 済 み モ デ ル に 、 最 適 化 し た 前 記 第 1 原  
子 構 造 を 入 力 す る 、
　 請 求 項 １ ６ に 記 載 の 推 論 装 置 。
【 請 求 項 １ ９ 】
　 前 記 1 又 は 複 数 の プ ロ セ ッ サ は 、
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　 　 前 記 第 1 原 子 構 造 の 最 適 化 を 繰 り 返 し 実 行 す る 、
　 請 求 項 １ ８ に 記 載 の 推 論 装 置 。
【 請 求 項 ２ ０ 】
　 前 記 吸 着 エ ネ ル ギ ー は 、 前 記 訓 練 済 み モ デ ル か ら 出 力 さ れ た 前 記 第 2 原 子 構 造 の エ ネ ル  
ギ ー 及 び 前 記 第 3 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー の 和 か ら 、 前 記 訓 練 済 み モ デ ル か ら 出 力 さ れ た 前  
記 第 1 原 子 構 造 の エ ネ ル ギ ー を 減 算 す る こ と で 計 算 さ れ る 、
　 請 求 項 １ ６ に 記 載 の 推 論 装 置 。
【 請 求 項 ２ １ 】
　 前 記 訓 練 済 み モ デ ル は 、 原 子 間 ポ テ ン シ ャ ル を 表 す た め の ニ ュ ー ラ ル ネ ッ ト ワ ー ク モ デ  
ル で あ る 、
　 請 求 項 １ ６ に 記 載 の 推 論 装 置 。
【 請 求 項 ２ ２ 】
　 前 記 表 面 お よ び 前 記 ク ラ ス タ に 含 ま れ る 前 記 同 一 原 子 は 、 同 一 の 元 素 記 号 の 原 子 の こ と  
で あ る 、 請 求 項 １ ６ か ら 請 求 項 ２ １ の い ず れ か に 記 載 の 推 論 装 置 。
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