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【 Ｆ Ｉ 】
　 Ｇ １ ６ Ｃ 2 0 / 2 0 　 　 　 　 　 　 　
　
【 手 続 補 正 書 】
【 提 出 日 】 令 和 6 年 9 月 2 0 日 ( 2 0 2 4 . 9 . 2 0 )
【 手 続 補 正 １ 】
【 補 正 対 象 書 類 名 】 特 許 請 求 の 範 囲
【 補 正 対 象 項 目 名 】 全 文
【 補 正 方 法 】 変 更
【 補 正 の 内 容 】
【 特 許 請 求 の 範 囲 】
【 請 求 項 １ 】
　 コ ン ピ ュ ー タ が 実 行 す る 情 報 処 理 方 法 で あ っ て 、
　 複 数 の 多 面 体 に 関 す る 第 １ 情 報 を 取 得 す る ス テ ッ プ と 、
　 前 記 複 数 の 多 面 体 の 各 々 に 配 置 さ れ る 複 数 の 原 子 に 関 す る 第 ２ 情 報 を 取 得 す る ス テ ッ プ  
と 、
　 前 記 第 １ 情 報 及 び 前 記 第 ２ 情 報 に 基 づ い て 、 前 記 複 数 の 多 面 体 を 配 置 さ せ た ３ 次 元 構 造  
に 前 記 複 数 の 原 子 の 各 々 が 配 置 さ れ た 場 合 に と り 得 る 結 晶 構 造 を 示 す 第 ３ 情 報 を 生 成 す る  
ス テ ッ プ と 、
　 生 成 し た 前 記 第 ３ 情 報 を 出 力 す る ス テ ッ プ と 、 を 含 む 、
　 情 報 処 理 方 法 。
【 請 求 項 ２ 】
　 前 記 ３ 次 元 構 造 は 、 前 記 複 数 の 多 面 体 が 隙 間 な く 配 置 さ れ た 構 造 で あ る 、
　 請 求 項 １ に 記 載 の 情 報 処 理 方 法 。
【 請 求 項 ３ 】
　 前 記 第 １ 情 報 を 取 得 す る ス テ ッ プ で は 、 前 記 第 １ 情 報 と し て 、 前 記 複 数 の 多 面 体 が 隙 間  
な く 配 置 さ れ た 前 記 ３ 次 元 構 造 に 関 す る 情 報 を 取 得 す る 、
　 請 求 項 ２ に 記 載 の 情 報 処 理 方 法 。
【 請 求 項 ４ 】
　 前 記 ３ 次 元 構 造 に 関 す る 情 報 は 、 前 記 ３ 次 元 構 造 を 示 す 情 報 、 前 記 ３ 次 元 構 造 を 表 す 数  
字 若 し く は 文 字 を 含 む 数 列 を 示 す 情 報 、 及 び 前 記 ３ 次 元 構 造 を 表 す 周 期 グ ラ フ を 示 す 情 報  
の う ち の 少 な く と も １ つ を 含 む 、
　 請 求 項 ３ に 記 載 の 情 報 処 理 方 法 。
【 請 求 項 ５ 】
　 前 記 第 ３ 情 報 を 生 成 す る ス テ ッ プ で は 、 前 記 結 晶 構 造 に お い て と り 得 る 前 記 複 数 の 原 子  
の 配 置 パ タ ー ン を 用 い て 、 前 記 結 晶 構 造 を 示 す 前 記 第 ３ 情 報 を 生 成 す る 、
　 請 求 項 １ ～ ４ の い ず れ か １ 項 に 記 載 の 情 報 処 理 方 法 。
【 請 求 項 ６ 】
　 前 記 配 置 パ タ ー ン は 、 前 記 原 子 が 前 記 複 数 の 多 面 体 の 各 々 の 頂 点 及 び 前 記 複 数 の 多 面 体  
の 各 々 の 内 部 の 少 な く と も 一 方 に 配 置 さ れ る こ と を 示 す 、
　 請 求 項 ５ に 記 載 の 情 報 処 理 方 法 。
【 請 求 項 ７ 】
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　 前 記 第 ２ 情 報 を 取 得 す る ス テ ッ プ で は 、 前 記 第 ２ 情 報 と し て 、 前 記 複 数 の 多 面 体 の 各 々  
に 配 置 さ れ る 前 記 原 子 を 含 有 す る 材 料 に 関 す る 材 料 情 報 を 取 得 し 、
　 前 記 第 ３ 情 報 を 生 成 す る ス テ ッ プ で は 、 前 記 材 料 情 報 に 基 づ い て 、 前 記 材 料 が と り 得 る  
前 記 結 晶 構 造 を 示 す 前 記 第 ３ 情 報 を 生 成 す る 、
　 請 求 項 １ ～ ４ の い ず れ か １ 項 に 記 載 の 情 報 処 理 方 法 。
【 請 求 項 ８ 】
　 前 記 第 ２ 情 報 を 取 得 す る ス テ ッ プ で は 、 前 記 材 料 情 報 と し て 、 前 記 複 数 の 原 子 の 各 々 の  
種 類 を 示 す 元 素 情 報 を 更 に 取 得 し 、
　 前 記 第 ３ 情 報 を 生 成 す る ス テ ッ プ で は 、 前 記 元 素 情 報 が 示 す 当 該 種 類 の 原 子 が １ 又 は 複  
数 個 配 置 さ れ た 前 記 結 晶 構 造 を 示 す 前 記 第 ３ 情 報 を 生 成 す る 、
　 請 求 項 ７ に 記 載 の 情 報 処 理 方 法 。
【 請 求 項 ９ 】
　 前 記 第 ２ 情 報 を 取 得 す る ス テ ッ プ で は 、 前 記 材 料 情 報 と し て 、 前 記 材 料 の 組 成 に 関 す る  
組 成 情 報 を 更 に 取 得 し 、
　 前 記 第 ３ 情 報 を 生 成 す る ス テ ッ プ で は 、 前 記 組 成 情 報 が 示 す 組 成 を 有 す る 前 記 結 晶 構 造  
を 示 す 前 記 第 ３ 情 報 を 生 成 す る 、
　 請 求 項 ７ に 記 載 の 情 報 処 理 方 法 。
【 請 求 項 １ ０ 】
　 前 記 第 ２ 情 報 を 取 得 す る ス テ ッ プ で は 、 前 記 材 料 情 報 と し て 、 前 記 複 数 の 多 面 体 の 各 々  
に 配 置 さ れ る 前 記 複 数 の 原 子 の 個 数 を 示 す 原 子 数 情 報 を 更 に 取 得 し 、
　 前 記 第 ３ 情 報 を 生 成 す る ス テ ッ プ で は 、 前 記 原 子 数 情 報 が 示 す 原 子 の 個 数 だ け 前 記 原 子  
が 配 置 さ れ た 前 記 結 晶 構 造 を 示 す 前 記 第 ３ 情 報 を 生 成 す る 、
　 請 求 項 ７ に 記 載 の 情 報 処 理 方 法 。
【 請 求 項 １ １ 】
　 前 記 第 １ 情 報 を 取 得 す る ス テ ッ プ で は 、 前 記 第 １ 情 報 と し て 、 前 記 結 晶 構 造 の 基 礎 と な  
る 基 礎 結 晶 構 造 を 示 す 結 晶 構 造 情 報 を 取 得 し 、
　 前 記 第 ３ 情 報 を 取 得 す る ス テ ッ プ で は 、 前 記 結 晶 構 造 情 報 が 示 す 基 礎 結 晶 構 造 に 前 記 原  
子 が 配 置 さ れ た 場 合 に と り 得 る 前 記 結 晶 構 造 を 示 す 前 記 第 ３ 情 報 を 生 成 す る 、
　 請 求 項 １ ～ ４ の い ず れ か １ 項 に 記 載 の 情 報 処 理 方 法 。
【 請 求 項 １ ２ 】
　 前 記 第 ３ 情 報 を 生 成 す る ス テ ッ プ で は 、 前 記 結 晶 構 造 情 報 が 示 す 基 礎 結 晶 構 造 に 基 づ い  
て 、 前 記 原 子 が 配 置 さ れ る 前 記 複 数 の 多 面 体 の 各 々 の 頂 点 の 位 置 、 及 び 前 記 複 数 の 多 面 体  
の 各 々 の 内 部 の 位 置 を 判 定 す る 、
　 請 求 項 １ １ に 記 載 の 情 報 処 理 方 法 。
【 請 求 項 １ ３ 】
　 第 一 原 理 計 算 及 び 機 械 学 習 さ れ た 予 測 モ デ ル の 少 な く と も 一 方 を 用 い て 、 前 記 第 ３ 情 報  
が 示 す 前 記 結 晶 構 造 の 物 性 に 関 す る 第 ４ 情 報 を 算 出 し て 出 力 す る ス テ ッ プ を 更 に 含 む 、
　 請 求 項 １ ～ ４ の い ず れ か １ 項 に 記 載 の 情 報 処 理 方 法 。
【 請 求 項 １ ４ 】
　 前 記 第 ３ 情 報 を 生 成 す る ス テ ッ プ で は 、 算 出 し た 前 記 第 ４ 情 報 に 基 づ い て 、 所 定 の 物 性  
を 有 す る 前 記 結 晶 構 造 に 限 定 し て 前 記 第 ３ 情 報 を 出 力 す る 、
　 請 求 項 １ ３ に 記 載 の 情 報 処 理 方 法 。
【 請 求 項 １ ５ 】
　 複 数 の 多 面 体 に 関 す る 第 １ 情 報 、 及 び 前 記 複 数 の 多 面 体 の 各 々 に 配 置 さ れ る 複 数 の 原 子  
に 関 す る 第 ２ 情 報 の 入 力 を 受 け 付 け る 第 １ 画 像 を 表 示 部 に 表 示 さ せ た 後 に 、 入 力 さ れ た 前  
記 第 １ 情 報 及 び 前 記 第 ２ 情 報 に 基 づ い て 生 成 さ れ た 、 前 記 複 数 の 多 面 体 を 配 置 さ せ た ３ 次  
元 構 造 に 前 記 複 数 の 原 子 の 各 々 が 配 置 さ れ た 場 合 に と り 得 る 結 晶 構 造 を 示 す 第 ３ 情 報 を 表  
す 第 ２ 画 像 を 前 記 表 示 部 に 表 示 さ せ る 表 示 制 御 部 、 を 備 え る 、
　 情 報 処 理 シ ス テ ム 。
【 請 求 項 １ ６ 】
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　 前 記 第 １ 画 像 は 、 前 記 第 １ 情 報 の 入 力 を 受 け 付 け る 第 １ 入 力 画 像 と 、 前 記 第 ２ 情 報 の 入  
力 を 受 け 付 け る 第 ２ 入 力 画 像 と を 含 み 、
　 前 記 表 示 制 御 部 は 、 前 記 第 ２ 入 力 画 像 を 前 記 表 示 部 に 表 示 さ せ 、 入 力 さ れ た 前 記 第 ２ 情  
報 に 基 づ い て 、 前 記 第 １ 入 力 画 像 を 前 記 表 示 部 に 表 示 さ せ る 、
　 請 求 項 １ ５ に 記 載 の 情 報 処 理 シ ス テ ム 。
【 請 求 項 １ ７ 】
　 複 数 の 多 面 体 に 関 す る 第 １ 情 報 を 取 得 す る ス テ ッ プ と 、
　 前 記 複 数 の 多 面 体 の 各 々 に 配 置 さ れ る 複 数 の 原 子 に 関 す る 第 ２ 情 報 を 取 得 す る ス テ ッ プ  
と 、
　 前 記 第 １ 情 報 及 び 前 記 第 ２ 情 報 に 基 づ い て 、 前 記 複 数 の 多 面 体 を 配 置 さ せ た ３ 次 元 構 造  
に 前 記 複 数 の 原 子 の 各 々 が 配 置 さ れ た 場 合 に と り 得 る 結 晶 構 造 を 示 す 第 ３ 情 報 を 生 成 す る  
ス テ ッ プ と 、
　 生 成 し た 前 記 第 ３ 情 報 を 出 力 す る ス テ ッ プ と 、 を コ ン ピ ュ ー タ に 実 行 さ せ る 、
　 プ ロ グ ラ ム 。
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