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【 国 際 特 許 分 類 】
   Ｇ １ ６ Ｃ 2 0 / 8 0 ( 2 0 1 9 . 0 1 )
【 Ｆ Ｉ 】
　 Ｇ １ ６ Ｃ 2 0 / 8 0 　 　 　 　 　 　 　
　
【 手 続 補 正 書 】
【 提 出 日 】 令 和 6 年 1 月 1 2 日 ( 2 0 2 4 . 1 . 1 2 )
【 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 】
　 複 数 の 化 合 物 を 比 較 す る た め の 比 較 指 標 と し て 特 性 評 価 値 を 表 示 さ せ る た め の 第 １ 情 報  
を 取 得 し 、
　 前 記 第 １ 情 報 に 基 づ い て 、 前 記 複 数 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ の 前 記 特 性 評 価 値 を 取 得 し 、 前  
記 複 数 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ の 構 成 に 対 応 す る 位 置 に 、 当 該 化 合 物 の 前 記 特 性 評 価 値 を 示 す  
マ ッ プ を 生 成 し 、
　 前 記 マ ッ プ を 含 む 第 １ 画 像 を 生 成 し て 表 示 部 に 出 力 し 、
　 前 記 第 １ 情 報 が 変 更 さ れ る と 、 変 更 さ れ た 前 記 第 １ 情 報 に し た が っ て 前 記 マ ッ プ を 変 更  
し 、 変 更 さ れ た 前 記 マ ッ プ を 含 む 第 ２ 画 像 を 生 成 し て 前 記 表 示 部 に 出 力 す る 、
　 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 ２ 】
　 前 記 第 １ 情 報 は 、 色 相 、 彩 度 お よ び 明 度 の う ち の 少 な く と も １ つ を 前 記 特 性 評 価 値 の 色  
属 性 と し て 示 す 第 １ 色 彩 情 報 を 含 み 、
　 前 記 マ ッ プ の 生 成 で は 、
　 前 記 複 数 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ の 前 記 特 性 評 価 値 を 、 前 記 第 １ 色 彩 情 報 に よ っ て 示 さ れ る  
前 記 色 属 性 を 有 す る 色 で 示 す 前 記 マ ッ プ を 生 成 し 、
　 前 記 第 １ 情 報 の 変 更 で は 、
　 前 記 第 １ 色 彩 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 前 記 色 属 性 が 変 更 さ れ る 、
　 請 求 項 １ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 ３ 】
　 前 記 第 １ 情 報 は 、 化 合 物 の 構 成 を 表 現 す る た め に 用 い ら れ る 複 数 の 変 数 と 、 前 記 複 数 の  
変 数 の そ れ ぞ れ に つ い て 、 当 該 変 数 が と り 得 る 値 ま た は 元 素 を 示 す 複 数 の 選 択 肢 デ ー タ と  
を 示 す 探 索 範 囲 情 報 を 含 み 、
　 前 記 特 性 評 価 値 の 取 得 で は 、
　 前 記 複 数 の 変 数 の そ れ ぞ れ に 対 し て 前 記 複 数 の 選 択 肢 デ ー タ か ら １ つ の 選 択 肢 デ ー タ を  
選 択 す る こ と に よ っ て 得 ら れ る 選 択 肢 デ ー タ の 組 み 合 わ せ ご と に 、 当 該 組 み 合 わ せ に 対 応  
す る 構 成 を 有 す る 化 合 物 の 特 性 評 価 値 を 取 得 す る 、
　 請 求 項 １ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 ４ 】
　 前 記 第 １ 情 報 は 、 前 記 特 性 評 価 値 の 算 出 方 法 を 示 す 算 出 方 法 情 報 を 含 み 、
　 前 記 特 性 評 価 値 の 取 得 で は 、
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　 前 記 組 み 合 わ せ ご と に 、 当 該 組 み 合 わ せ に 対 応 す る 構 成 を 有 す る 化 合 物 の 特 性 評 価 値 を  
、 前 記 算 出 方 法 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 前 記 算 出 方 法 に し た が っ た 所 定 の ア ル ゴ リ ズ ム を 用  
い て 算 出 し 、
　 前 記 第 １ 情 報 の 変 更 で は 、
　 前 記 算 出 方 法 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 前 記 算 出 方 法 が 変 更 さ れ る 、
　 請 求 項 ３ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 ５ 】
　 前 記 特 性 評 価 値 の 取 得 で は 、
　 前 記 算 出 方 法 に し た が っ た 前 記 所 定 の ア ル ゴ リ ズ ム を 用 い る こ と に よ っ て 、 前 記 組 み 合  
わ せ ご と に 、 当 該 組 み 合 わ せ に 対 応 す る 構 成 を 有 す る 化 合 物 に 対 し て 予 測 さ れ る 特 性 の 値  
の 予 測 分 布 を 算 出 し 、 前 記 予 測 分 布 に 基 づ い て 当 該 化 合 物 の 特 性 評 価 値 を 算 出 す る 、
　 請 求 項 ４ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 ６ 】
　 前 記 第 １ 情 報 の 変 更 で は 、
　 前 記 探 索 範 囲 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 、 前 記 複 数 の 変 数 の う ち の 少 な く と も １ つ の 変 数 の  
そ れ ぞ れ が 取 り 得 る 前 記 複 数 の 選 択 肢 デ ー タ が 変 更 さ れ る 、
　 請 求 項 ３ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 ７ 】
　 前 記 第 １ 情 報 は 、 １ つ 以 上 の 特 性 の 種 別 を 示 す 第 １ 表 示 対 象 情 報 を 含 み 、
　 前 記 特 性 評 価 値 の 取 得 で は 、
　 前 記 複 数 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ に つ い て 、 前 記 第 １ 表 示 対 象 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 前 記 １  
つ 以 上 の 特 性 の 種 別 の 各 々 に 対 す る 前 記 特 性 評 価 値 を 取 得 し 、
　 前 記 第 １ 情 報 の 変 更 で は 、
　 前 記 第 １ 表 示 対 象 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 前 記 １ つ 以 上 の 特 性 の 種 別 が 変 更 さ れ る 、
　 請 求 項 ３ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 ８ 】
　 前 記 第 １ 情 報 は 、 前 記 特 性 評 価 値 の 表 示 範 囲 を 示 す 表 示 範 囲 情 報 を 含 み 、
　 前 記 マ ッ プ の 生 成 で は 、
　 前 記 表 示 範 囲 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 前 記 特 性 評 価 値 の 表 示 範 囲 を 、 予 め 定 め ら れ た 色 ま  
た は 色 の 濃 淡 度 の ス ケ ー ル 範 囲 に 対 応 付 け 、 前 記 複 数 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ の 特 性 評 価 値 を  
、 前 記 ス ケ ー ル 範 囲 内 に お け る 当 該 特 性 評 価 値 に 応 じ た 色 ま た は 色 の 濃 淡 度 に よ っ て 示 す  
前 記 マ ッ プ を 生 成 し 、
　 前 記 第 １ 情 報 の 変 更 で は 、
　 前 記 表 示 範 囲 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 前 記 表 示 範 囲 が 変 更 さ れ る 、
　 請 求 項 ３ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 ９ 】
　 前 記 マ ッ プ は 、 第 １ 座 標 軸 お よ び 第 ２ 座 標 軸 の そ れ ぞ れ に 沿 っ て マ ト リ ク ス 状 に 配 列 さ  
れ た 複 数 の 画 像 要 素 マ ッ プ を 含 み 、
　 前 記 複 数 の 画 像 要 素 マ ッ プ の そ れ ぞ れ は 、 第 ３ 座 標 軸 お よ び 第 ４ 座 標 軸 を 有 し 、
　 前 記 マ ッ プ の 生 成 で は 、
　 前 記 第 １ 座 標 軸 、 前 記 第 ２ 座 標 軸 、 前 記 第 ３ 座 標 軸 、 お よ び 前 記 第 ４ 座 標 軸 を 、 前 記 複  
数 の 変 数 の う ち の 第 １ 変 数 、 第 ２ 変 数 、 第 ３ 変 数 、 お よ び 第 ４ 変 数 に そ れ ぞ れ 対 応 付 け 、
　 前 記 複 数 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ に つ い て 、
　 前 記 複 数 の 画 像 要 素 マ ッ プ の う ち 、 当 該 化 合 物 の 構 成 を 表 現 す る た め に 用 い ら れ る 前 記  
第 １ 変 数 お よ び 前 記 第 ２ 変 数 の 各 々 の 値 に 関 連 付 け ら れ て い る 画 像 要 素 マ ッ プ を 特 定 し 、
　 特 定 さ れ た 前 記 画 像 要 素 マ ッ プ 上 に お け る 、 当 該 化 合 物 の 構 成 を 表 現 す る た め に 用 い ら  
れ る 前 記 第 ３ 変 数 お よ び 前 記 第 ４ 変 数 の 各 々 の 値 に よ っ て 示 さ れ る 位 置 に 、 当 該 化 合 物 の  
特 性 評 価 値 を マ ッ ピ ン グ す る 、
　 請 求 項 ６ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 １ ０ 】
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　 前 記 第 １ 情 報 の 変 更 に お い て 、
　 前 記 探 索 範 囲 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 前 記 複 数 の 選 択 肢 デ ー タ の 数 が 増 加 ま た は 減 少 さ れ  
る と 、
　 前 記 マ ッ プ の 変 更 で は 、
　 前 記 マ ッ プ に 含 ま れ る 画 像 要 素 マ ッ プ の 数 を 増 加 ま た は 減 少 さ せ る 、
　 請 求 項 ９ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 １ １ 】
　 前 記 第 １ 情 報 は 、 表 示 さ れ る 前 記 画 像 要 素 マ ッ プ の 配 列 形 態 を 示 す マ ッ プ 配 列 情 報 を 含  
み 、
　 前 記 第 １ 情 報 の 変 更 に お い て 、
　 表 示 さ れ る 前 記 画 像 要 素 マ ッ プ の 位 置 が 選 択 さ れ る こ と に よ っ て 、 前 記 マ ッ プ 配 列 情 報  
が 変 更 さ れ る と 、
　 前 記 マ ッ プ の 変 更 で は 、
　 生 成 さ れ た 前 記 マ ッ プ を 、 変 更 さ れ た 前 記 マ ッ プ 配 列 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 配 列 形 態 に  
し た が っ て 配 置 さ れ た 少 な く と も １ つ の 前 記 画 像 要 素 マ ッ プ を 含 む マ ッ プ に 変 更 す る 、
　 請 求 項 ９ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 １ ２ 】
　 前 記 特 性 評 価 値 の 取 得 で は 、
　 評 価 器 デ ー タ ベ ー ス に 格 納 さ れ て い る 、 化 合 物 の 特 性 値 を 評 価 す る た め の 少 な く と も １  
つ の 評 価 器 か ら 、 前 記 複 数 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ の 前 記 特 性 評 価 値 を 取 得 す る 、
　 請 求 項 １ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 １ ３ 】
　 前 記 情 報 表 示 方 法 で は 、 さ ら に 、
　 化 合 物 の 特 性 実 験 値 を 表 示 す る た め の 第 ２ 情 報 を 取 得 し 、
　 前 記 マ ッ プ の 生 成 で は 、 さ ら に 、
　 前 記 第 ２ 情 報 に 基 づ い て 、 実 験 済 み の １ つ 以 上 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ に つ い て 、 当 該 化 合  
物 の 前 記 特 性 実 験 値 を 取 得 し 、 当 該 化 合 物 の 構 成 に 対 応 す る 前 記 マ ッ プ 上 の 位 置 に 当 該 化  
合 物 の 前 記 特 性 実 験 値 を 重 畳 す る 、
　 請 求 項 １ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 １ ４ 】
　 前 記 情 報 表 示 方 法 で は 、 さ ら に 、
　 前 記 第 ２ 情 報 が 変 更 さ れ る と 、 前 記 マ ッ プ に 重 畳 さ れ て い る １ つ 以 上 の 前 記 特 性 実 験 値  
の 表 示 態 様 が 変 更 さ れ た 前 記 マ ッ プ を 含 む 第 ３ 画 像 を 、 前 記 表 示 部 に 出 力 す る 、
　 請 求 項 １ ３ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 １ ５ 】
　 前 記 第 ２ 情 報 は 、 色 相 、 彩 度 お よ び 明 度 の う ち の 少 な く と も １ つ を 前 記 特 性 実 験 値 の 色  
属 性 と し て 示 す 第 ２ 色 彩 情 報 を 含 み 、
　 前 記 マ ッ プ の 生 成 で は 、
　 前 記 実 験 済 み の １ つ 以 上 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ の 前 記 特 性 実 験 値 が 、 前 記 第 ２ 色 彩 情 報 に  
よ っ て 示 さ れ る 前 記 色 属 性 を 有 す る 色 で 重 畳 さ れ た 前 記 マ ッ プ を 生 成 し 、
　 前 記 第 ２ 情 報 の 変 更 で は 、
　 前 記 第 ２ 色 彩 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 前 記 色 属 性 が 変 更 さ れ る 、
　 請 求 項 １ ４ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 １ ６ 】
　 前 記 第 ２ 情 報 は 、 １ つ 以 上 の 特 性 の 種 別 を 示 す 第 ２ 表 示 対 象 情 報 を 含 み 、
　 前 記 マ ッ プ の 生 成 で は 、
　 前 記 実 験 済 み の １ つ 以 上 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ に つ い て 、 前 記 第 ２ 表 示 対 象 情 報 に よ っ て  
示 さ れ る 前 記 １ つ 以 上 の 特 性 の 種 別 の 各 々 に 対 す る 前 記 特 性 実 験 値 を 取 得 し 、 前 記 １ つ 以  
上 の 特 性 の 種 別 の 各 々 に 対 す る 前 記 特 性 実 験 値 に 応 じ た 形 態 の マ ー ク を 前 記 マ ッ プ に 重 畳  
し 、
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　 前 記 第 ２ 情 報 の 変 更 で は 、
　 前 記 第 ２ 表 示 対 象 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 前 記 １ つ 以 上 の 特 性 の 種 別 が 変 更 さ れ る 、
　 請 求 項 １ ４ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 １ ７ 】
　 前 記 第 ２ 情 報 は 、 閾 値 に 基 づ く 前 記 特 性 実 験 値 の 表 示 条 件 を 示 す 表 示 条 件 情 報 を 含 み 、
　 前 記 マ ッ プ の 生 成 で は 、
　 前 記 実 験 済 み の １ つ 以 上 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ の 前 記 特 性 実 験 値 の う ち 、 前 記 表 示 条 件 情  
報 に よ っ て 示 さ れ る 前 記 表 示 条 件 を 満 た す 特 性 実 験 値 と 、 前 記 表 示 条 件 を 満 た し て い な い  
特 性 実 験 値 と を 互 い に 異 な る 態 様 で 前 記 マ ッ プ に 重 畳 し 、
　 前 記 第 ２ 情 報 の 変 更 で は 、
　 前 記 閾 値 を 大 き く 、 ま た は 小 さ く す る こ と に よ っ て 前 記 表 示 条 件 情 報 に よ っ て 示 さ れ る  
前 記 表 示 条 件 が 変 更 さ れ る 、
　 請 求 項 １ ４ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 １ ８ 】
　 前 記 第 １ 画 像 の 生 成 で は 、
　 前 記 第 １ 画 像 が 生 成 さ れ た 時 点 を 示 す 付 随 情 報 を 前 記 第 １ 画 像 に 関 連 付 け 、 前 記 付 随 情  
報 が 関 連 付 け ら れ た 前 記 第 １ 画 像 を 保 存 画 像 と し て 記 録 媒 体 に 格 納 し 、
　 前 記 第 ２ 画 像 の 生 成 で は 、
　 前 記 第 ２ 画 像 が 生 成 さ れ た 時 点 を 示 す 付 随 情 報 を 前 記 第 ２ 画 像 に 関 連 付 け 、 前 記 付 随 情  
報 が 関 連 付 け ら れ た 前 記 第 ２ 画 像 を 保 存 画 像 と し て 前 記 記 録 媒 体 に 格 納 し 、
　 前 記 情 報 表 示 方 法 で は 、 さ ら に 、
　 第 １ 時 点 を 示 す 時 点 情 報 を 取 得 し 、
　 前 記 時 点 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 前 記 第 １ 時 点 に 対 応 す る 前 記 付 随 情 報 に 関 連 付 け ら れ て  
い る 保 存 画 像 を 、 第 ４ 画 像 と し て 前 記 記 録 媒 体 か ら 読 み 出 し て 前 記 表 示 部 に 出 力 し 、
　 前 記 時 点 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 前 記 第 １ 時 点 が 第 ２ 時 点 に 変 更 さ れ る と 、 前 記 第 ２ 時 点  
に 対 応 す る 前 記 付 随 情 報 に 関 連 付 け ら れ て い る 保 存 画 像 を 、 第 ５ 画 像 と し て 前 記 記 録 媒 体  
か ら 読 み 出 し 、 前 記 第 ４ 画 像 の 代 わ り に 前 記 第 ５ 画 像 を 前 記 表 示 部 に 出 力 す る 、
　 請 求 項 １ ４ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 １ ９ 】
　 前 記 情 報 表 示 方 法 で は 、 さ ら に 、
　 前 記 第 １ 画 像 、 前 記 第 ２ 画 像 ま た は 前 記 第 ３ 画 像 で あ る 第 ６ 画 像 に 含 ま れ る 前 記 マ ッ プ  
上 に お け る 、 前 記 特 性 評 価 値 ま た は 前 記 特 性 実 験 値 の 位 置 を 示 す 位 置 情 報 を 取 得 し 、
　 前 記 位 置 情 報 に よ っ て 示 さ れ る 位 置 に 対 応 す る 化 合 物 の 組 成 式 に 関 す る 組 成 式 デ ー タ を  
取 得 し 、 前 記 組 成 式 デ ー タ を 示 す 組 成 画 像 を 前 記 マ ッ プ に 重 畳 す る こ と に よ っ て 、 前 記 第  
６ 画 像 を 第 ７ 画 像 に 変 更 す る 、
　 請 求 項 １ ４ ～ １ ８ の 何 れ か １ 項 に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 ２ ０ 】
　 複 数 の 化 合 物 を 比 較 す る た め の 比 較 指 標 と し て 特 性 評 価 値 を 表 示 さ せ る た め の 、 そ れ ぞ  
れ 変 更 可 能 な 複 数 の 情 報 グ ル ー プ か ら な る 第 １ 情 報 を 取 得 し 、
　 前 記 複 数 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ の 構 成 に 対 応 す る 位 置 に 、 当 該 化 合 物 の 前 記 特 性 評 価 値 を  
示 す マ ッ プ を 取 得 し 、
　 前 記 複 数 の 情 報 グ ル ー プ の そ れ ぞ れ の 優 先 度 に 基 づ い て 生 成 さ れ る 、 前 記 マ ッ プ を 含 む  
画 像 を 出 力 す る 、
　 情 報 表 示 方 法 。
【 請 求 項 ２ １ 】
　 前 記 画 像 の 出 力 で は 、
　 前 記 複 数 の 情 報 グ ル ー プ の そ れ ぞ れ に つ い て 、 当 該 情 報 グ ル ー プ の 変 更 に よ る 前 記 マ ッ  
プ の 変 化 の 度 合 い を 、 当 該 情 報 グ ル ー プ の 前 記 優 先 度 と し て 用 い て 、 前 記 画 像 を 生 成 す る  
、
　 請 求 項 ２ ０ に 記 載 の 情 報 表 示 方 法 。
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【 請 求 項 ２ ２ 】
　 複 数 の 化 合 物 を 比 較 す る た め の 比 較 指 標 と し て 特 性 評 価 値 を 表 示 す る た め の 第 １ 情 報 を  
取 得 す る 表 示 方 法 取 得 部 と 、
　 前 記 第 １ 情 報 に 基 づ い て 、 前 記 複 数 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ の 前 記 特 性 評 価 値 を 取 得 し 、 前  
記 複 数 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ の 構 成 に 対 応 す る 位 置 に 、 当 該 化 合 物 の 前 記 特 性 評 価 値 を 示 す  
マ ッ プ を 生 成 し 、 前 記 マ ッ プ を 含 む 第 １ 画 像 を 生 成 し て 表 示 部 に 出 力 す る 画 像 処 理 部 と を  
備 え 、
　 前 記 画 像 処 理 部 は 、
　 前 記 表 示 方 法 取 得 部 に よ っ て 前 記 第 １ 情 報 が 変 更 さ れ る と 、 前 記 第 １ 画 像 と 異 な る 第 ２  
画 像 を 生 成 し て 前 記 表 示 部 に 出 力 す る 、
　 情 報 表 示 装 置 。
【 請 求 項 ２ ３ 】
　 複 数 の 化 合 物 を 比 較 す る た め の 比 較 指 標 と し て 特 性 評 価 値 を 表 示 す る た め の 第 １ 情 報 を  
取 得 し 、
　 前 記 第 １ 情 報 に 基 づ い て 、 前 記 複 数 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ の 前 記 特 性 評 価 値 を 取 得 し 、 前  
記 複 数 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ の 構 成 に 対 応 す る 位 置 に 、 当 該 化 合 物 の 前 記 特 性 評 価 値 を 示 す  
マ ッ プ を 生 成 し 、
　 前 記 マ ッ プ を 含 む 第 １ 画 像 を 生 成 し 、 表 示 部 に 出 力 し 、
　 前 記 第 １ 情 報 が 変 更 さ れ る と 、 前 記 第 １ 画 像 と 異 な る 第 ２ 画 像 を 生 成 し 、 前 記 表 示 部 に  
出 力 す る こ と を 、 コ ン ピ ュ ー タ に 実 行 さ せ る 、
　 プ ロ グ ラ ム 。
【 請 求 項 ２ ４ 】
　 複 数 の 化 合 物 を 比 較 す る た め の 比 較 指 標 と し て 特 性 評 価 値 を 表 示 さ せ る た め の 、 そ れ ぞ  
れ 変 更 可 能 な 複 数 の 情 報 グ ル ー プ か ら な る 第 １ 情 報 を 取 得 し 、
　 前 記 複 数 の 化 合 物 の そ れ ぞ れ の 構 成 に 対 応 す る 位 置 に 、 当 該 化 合 物 の 前 記 特 性 評 価 値 を  
示 す マ ッ プ を 取 得 し 、
　 前 記 複 数 の 情 報 グ ル ー プ の そ れ ぞ れ の 優 先 度 に 基 づ い て 生 成 さ れ る 、 前 記 マ ッ プ を 含 む  
第 １ 画 像 を 出 力 す る こ と を 、 コ ン ピ ュ ー タ に 実 行 さ せ る 、
　 プ ロ グ ラ ム 。
【 手 続 補 正 ２ 】
【 補 正 対 象 書 類 名 】 明 細 書
【 補 正 対 象 項 目 名 】 ０ １ ３ ０
【 補 正 方 法 】 変 更
【 補 正 の 内 容 】
【 ０ １ ３ ０ 】
　 画 像 処 理 部 １ ３ ４ は 、 図 ７ Ｄ に 示 す よ う に 、 マ ッ プ Ｍ ａ に お い て 、 条 件 を 満 た し て い な  
い 特 性 予 測 値 が 示 さ れ て い る 領 域 ｒ ４ （ 図 ７ Ｄ の 例 で は ス ト ラ イ プ の 領 域 ） に 対 し て 、 予  
め 定 め ら れ て い る 色 、 ま た は 予 め 定 め ら れ て い る 濃 淡 度 の 色 を 付 け て も よ い 。 そ の 色 は 、  
黒 色 で あ っ て も よ い 。 ま た は 、 画 像 処 理 部 １ ３ ４ は 、 そ の 領 域 ｒ ４ に 対 し て 、 予 め 定 め ら  
れ て い る パ タ ー ン の ハ ッ チ ン グ を か け て も よ い 。 つ ま り 、 画 像 処 理 部 １ ３ ４ は 、 そ の 領 域
ｒ ４ に 対 し て ス ト ラ イ プ の パ タ ー ン を 重 畳 し て も よ い 。 上 述 の 条 件 は 、 例 え ば 、 特 性 予 測  
値 が 下 限 値 以 上 で あ る と い う 条 件 で あ る 。 下 限 値 は 、 図 ７ Ｄ の 例 で は 、 ２ ． ４ ５ ［ ｅ Ｖ ］  
で あ る 。
【 手 続 補 正 ３ 】
【 補 正 対 象 書 類 名 】 明 細 書
【 補 正 対 象 項 目 名 】 ０ ２ ５ ９
【 補 正 方 法 】 変 更
【 補 正 の 内 容 】
【 ０ ２ ５ ９ 】
　 そ こ で 、 本 変 形 例 に お け る 画 像 処 理 部 ２ ３ ４ は 、 実 験 値 取 得 部 ２ ３ ２ に よ っ て 取 得 さ れ  
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た 化 合 物 の 組 成 式 と 、 画 像 マ ッ プ Ｍ ｂ 上 の 各 位 置 に 対 応 す る 組 成 式 と を そ れ ぞ れ ベ ク ト ル  
で 表 す 。 実 験 値 取 得 部 ２ ３ ２ に よ っ て 取 得 さ れ た 組 成 式 の ベ ク ト ル は 、 以 下 、 第 １ ベ ク ト  
ル と 呼 ば れ 、 画 像 マ ッ プ Ｍ ｂ 上 の 各 位 置 に 対 応 す る 組 成 式 の ベ ク ト ル は 、 以 下 、 第 ２ ベ ク  
ト ル と 呼 ば れ る 。 な お 、 こ れ ら の ベ ク ト ル は 、 例 え ば ８ つ の 変 数 （ Ｍ ３ ， Ｍ ３ ’ ， Ｍ ４ ，  
Ｍ ４ ’ ， ａ ， ｂ ， ｘ ， ｙ ） に よ っ て 定 義 さ れ る 。 画 像 処 理 部 ２ ３ ４ は 、 第 １ ベ ク ト ル と 、  
画 像 マ ッ プ Ｍ ｂ 上 の 各 位 置 の 第 ２ ベ ク ト ル と の 差 分 の ノ ル ム を 、 距 離 と し て 算 出 す る 。 な  
お 、 そ の 距 離 は 、 上 述 の よ う に 規 格 化 さ れ た 距 離 で あ っ て も よ い 。 そ し て 、 画 像 処 理 部 ２  
３ ４ は 、 図 ２ ４ Ａ に 示 す よ う に 、 算 出 さ れ た 複 数 の 距 離 の う ち 、 最 短 の 距 離 に 対 応 す る 画  
像 マ ッ プ Ｍ ｂ 上 の 位 置 １ ７ ０ ０ に 、 そ の 実 験 値 取 得 部 ２ ３ ２ に よ っ て 取 得 さ れ た 化 合 物 の  
特 性 実 験 値 を 重 畳 す る 。 な お 、 位 置 １ ７ ０ ０ は 、 画 像 マ ッ プ Ｍ ｂ に 含 ま れ る １ つ の 画 像 要  
素 マ ッ プ Ｍ ａ 上 の 位 置 で あ る 。
【 手 続 補 正 ４ 】
【 補 正 対 象 書 類 名 】 明 細 書
【 補 正 対 象 項 目 名 】 ０ ５ ２ １
【 補 正 方 法 】 変 更
【 補 正 の 内 容 】
【 ０ ５ ２ １ 】
　 な お 、 非 可 視 化 変 数 の 最 大 値 お よ び 最 小 値 を 示 す 数 値 範 囲 デ ー タ は 、 表 示 シ ス テ ム ６ ０  
０ が 有 す る デ ー タ ベ ー ス に 予 め 保 存 さ れ て い て も よ い 。 例 え ば 、 数 値 範 囲 デ ー タ は 、 評 価  
表 示 デ ー タ ベ ー ス ６ ４ ０ に 保 存 さ れ て い る 探 索 範 囲 情 報 ｄ １ ４ に 予 め 含 ま れ て い て も よ い  
。 あ る い は 、 材 料 の 合 成 を 行 う 合 成 装 置 、 ま た は 材 料 の 計 測 を 行 う 計 測 装 置 で あ る 外 部 装  
置 に 、 そ の 数 値 範 囲 デ ー タ が 保 存 さ れ て い る 場 合 に は 、 特 性 表 示 装 置 ６ ３ ０ は 、 そ の 数 値  
範 囲 デ ー タ を 外 部 装 置 か ら 取 得 し て も よ い 。 例 え ば 、 特 性 表 示 装 置 ６ ３ ０ は 、 外 部 装 置 と  
接 続 さ れ 、 そ の 外 部 装 置 と 通 信 す る こ と に よ っ て 、 外 部 装 置 か ら 数 値 範 囲 デ ー タ を 取 得 す  
る 。 こ れ に よ り 、 例 え ば 、 図 ５ ８ Ａ お よ び 図 ５ ８ Ｂ に 示 す 焼 成 温 度 ま た は 焼 成 時 間 で あ る  
非 可 視 化 変 数 に 対 し て 、 ユ ー ザ が 最 小 を 選 択 し た 場 合 に は 、 特 性 表 示 装 置 ６ ３ ０ は 、 数 値  
範 囲 デ ー タ に 示 さ れ る 最 小 値 を 自 動 的 に 非 可 視 化 変 数 に 代 入 ま た は 設 定 す る こ と が で き る  
。 同 様 に 、 焼 成 温 度 ま た は 焼 成 時 間 で あ る 非 可 視 化 変 数 に 対 し て 、 ユ ー ザ が 最 大 を 選 択 し  
た 場 合 に は 、 特 性 表 示 装 置 ６ ３ ０ は 、 数 値 範 囲 デ ー タ に 示 さ れ る 最 大 値 を 自 動 的 に 非 可 視  
化 変 数 に 代 入 ま た は 設 定 す る こ と が で き る 。 こ れ に よ り 、 外 部 装 置 な ど に 依 存 し て 自 動 的  
に 、 そ の 最 大 値 ま た は 最 小 値 を ユ ー ザ に 提 示 す る こ と が で き る 。
【 手 続 補 正 ５ 】
【 補 正 対 象 書 類 名 】 明 細 書
【 補 正 対 象 項 目 名 】 ０ ５ ９ ０
【 補 正 方 法 】 変 更
【 補 正 の 内 容 】
【 ０ ５ ９ ０ 】
　 こ の よ う な 図 ６ ５ に 示 す 第 １ 画 像 が 表 示 部 １ ４ ０ に 表 示 さ れ る と き に は 、 画 像 処 理 部 ６  
３ ４ は 、 図 ６ ４ に 示 す 例 と 同 様 に 、 複 数 の 非 可 視 化 変 数 の そ れ ぞ れ の 優 先 度 を 算 出 す る 。  
優 先 度 の 算 出 に は 、 上 述 の 分 散 値 の 平 均 、 あ る い は 差 分 絶 対 値 和 の 総 和 が 用 い ら れ て も よ  
い 。 ま た 、 画 像 処 理 部 ６ ３ ４ は 、 画 像 マ ッ プ Ｍ ｂ に 重 畳 さ れ る １ 以 上 の 実 験 点 に 基 づ い て  
、 複 数 の 非 可 視 化 変 数 の そ れ ぞ れ の 優 先 度 を 算 出 し て も よ い 。
【 手 続 補 正 ６ 】
【 補 正 対 象 書 類 名 】 明 細 書
【 補 正 対 象 項 目 名 】 ０ ６ ０ ３
【 補 正 方 法 】 変 更
【 補 正 の 内 容 】
【 ０ ６ ０ ３ 】
　 ま た 、 図 ６ ３ お よ び 図 ６ ６ に 示 す フ ロ ー チ ャ ー ト で は 、 第 １ 情 報 ｄ １ ０ に 含 ま れ る 各 グ  
ル ー プ の 優 先 度 が 算 出 さ れ る 前 に 、 ス テ ッ プ Ｓ ２ １ １ で 取 得 さ れ た デ フ ォ ル ト の 第 １ 情 報  
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ｄ １ ０ に 基 づ い て 特 性 評 価 値 が ス テ ッ プ Ｓ ２ １ ３ で 取 得 さ れ る 。 し か し 、 各 グ ル ー プ の 優  
先 度 が 算 出 さ れ た 後 に 、 そ の 優 先 度 に 基 づ く 特 性 評 価 値 が 取 得 さ れ て も よ い 。 例 え ば 、 ス  
テ ッ プ Ｓ ２ １ ３ で は 、 評 価 値 取 得 部 ６ ３ ２ は 、 ス テ ッ プ Ｓ ２ １ １ で 取 得 さ れ た 第 １ 情 報 ｄ  
１ ０ の う ち の 算 出 方 法 情 報 ｄ １ ２ を 用 い る 場 合 、 そ の 算 出 方 法 情 報 ｄ １ ２ に 含 ま れ る 複 数  
の 設 定 項 目 の そ れ ぞ れ の 優 先 度 を 算 出 す る 。 次 に 、 評 価 値 取 得 部 ６ ３ ２ は 、 最 も 優 先 度 の  
高 い 設 定 項 目 の 選 択 肢 が 選 択 さ れ る よ う に 、 そ の 算 出 方 法 情 報 ｄ １ ２ を 変 更 す る 。 そ し て  
、 評 価 値 取 得 部 ６ ３ ２ は 、 そ の 変 更 さ れ た 算 出 方 法 情 報 ｄ １ ２ に し た が っ て 、 複 数 の 化 合  
物 の そ れ ぞ れ の 特 性 評 価 値 を 取 得 す る 。 こ の よ う 場 合 で も 、 ス テ ッ プ Ｓ ２ １ ５ で は 、 画 像  
処 理 部 ６ ３ ４ は 、 図 ６ ４ に 示 す 第 １ 画 像 を 表 示 部 １ ４ ０ に 表 示 し て も よ い 。
【 手 続 補 正 ７ 】
【 補 正 対 象 書 類 名 】 明 細 書
【 補 正 対 象 項 目 名 】 ０ ７ ２ ０
【 補 正 方 法 】 変 更
【 補 正 の 内 容 】
【 ０ ７ ２ ０ 】
　 ま た 、 係 数 ｃ に は 、 上 述 の 第 ２ 値 が 代 入 さ れ る 場 合 が あ る 。 第 ２ 値 は 、 画 像 マ ッ プ Ｍ ｂ  
上 の 各 位 置 に お い て 、 そ の 位 置 に 示 さ れ る 特 性 評 価 値 が 最 良 値 と な る 条 件 を 満 た す 値 で あ  
る 。 こ の 場 合 、 ユ ー ザ は 、 画 像 マ ッ プ Ｍ ｂ の う ち 、 変 数 （ ａ ， ｂ ， ｘ ， ｙ ） ＝ （ ０ ． ２ ，  
０ ． １ ，  ０ ． ６ ，  ０ ． ３ ） の 位 置 に 示 さ れ て い る 特 性 評 価 値 を 、 マ ウ ス の 操 作 に よ っ て  
選 択 す る 。 そ の 結 果 、 画 像 処 理 部 ９ ３ ４ は 、 図 ７ ９ の （ ｂ ） に 示 す よ う に 、 組 成 画 像 ｆ １  
２ を 画 像 マ ッ プ Ｍ ｂ に 重 畳 す る 。 こ の 組 成 画 像 ｆ １ ２ に よ っ て 示 さ れ る 組 成 式 に は 、 係 数  
ｃ と し て 「 ３ ． １ 」 が 含 ま れ て い る 。 つ ま り 、 組 成 画 像 ｆ １ ２ は 、 組 成 式 「 Ｌ ｉ １ ． ０ Ａ  
ｌ ０ ． ０ ８ Ｇ ａ ０ ． １ ２ Ｔ ｉ ０ ． ７ ７ Ｚ ｒ ０ ． ３ ３ Ｏ ｃ 」 を 有 す る 複 数 の 化 合 物 の う ち 、 最 良  
値 で あ る 特 性 評 価 値 が 得 ら れ る 化 合 物 の 組 成 式 に は 、 第 ２ 値 で あ る 「 ３ ． １ 」 が 係 数 ｃ と  
し て 含 ま れ て い る こ と を 示 し て い る 。 さ ら に 、 ユ ー ザ は 、 画 像 マ ッ プ Ｍ ｂ の う ち 、 別 の 位  
置 に 示 さ れ て い る 特 性 評 価 値 、 例 え ば 変 数 （ ａ ， ｂ ， ｘ ， ｙ ） ＝ （ ０ ． ２ ，  ０ ． １ ，  ０  
． ６ ，  ０ ． ２ ） の 位 置 に 示 さ れ て い る 特 性 評 価 値 を 、 マ ウ ス の 操 作 に よ っ て 選 択 す る 。  
そ の 結 果 、 画 像 処 理 部 ９ ３ ４ は 、 図 ７ ９ の （ ｃ ） に 示 す よ う に 、 組 成 画 像 ｆ １ ３ を 画 像 マ  
ッ プ Ｍ ｂ に 重 畳 す る 。 こ の 組 成 画 像 ｆ １ ３ に よ っ て 示 さ れ る 組 成 式 に は 、 係 数 ｃ と し て 「  
２ ． ７ 」 が 含 ま れ て い る 。 つ ま り 、 組 成 画 像 ｆ １ ３ は 、 組 成 式 「 Ｌ ｉ １ ． ０ Ａ ｌ ０ ． ０ ８
Ｇ ａ ０ ． １ ２ Ｔ ｉ ０ ． ８ ８ Ｚ ｒ ０ ． ２ ２ Ｏ ｃ 」 を 有 す る 複 数 の 化 合 物 の う ち 、 最 良 値 で あ る  
特 性 評 価 値 が 得 ら れ る 化 合 物 の 組 成 式 に は 、 第 ２ 値 で あ る 「 ２ ． ７ 」 が 係 数 ｃ と し て 含 ま  
れ て い る こ と を 示 し て い る 。 こ の よ う に 、 係 数 ｃ に 第 ２ 値 が 代 入 さ れ る 場 合 に は 、 画 像 マ  
ッ プ Ｍ ｂ 上 に お い て 選 択 さ れ る 位 置 に 応 じ て 異 な る 第 ２ 値 が 、 組 成 画 像 に 表 示 さ れ る 。
【 手 続 補 正 ８ 】
【 補 正 対 象 書 類 名 】 明 細 書
【 補 正 対 象 項 目 名 】 ０ ７ ２ ８
【 補 正 方 法 】 変 更
【 補 正 の 内 容 】
【 ０ ７ ２ ８ 】
　 例 え ば 、 第 ７ 画 像 は 、 組 成 式 「 Ｌ ｉ ２ － ３ ａ － ４ ｂ （ Ａ ｌ １ － ｘ Ｇ ａ ｘ ） ａ （ Ｔ ｉ １ － ｙ
Ｚ ｒ ｙ ） １ ＋ ｂ Ｏ ３ 」 を 有 す る 化 合 物 の 画 像 マ ッ プ Ｍ ｂ を 含 む 。 こ の 画 像 マ ッ プ Ｍ ｂ の 生  
成 に は 、 ３ つ の プ ロ セ ス 変 数 、 す な わ ち 、 焼 成 方 法 を 示 す 変 数 Ｐ ａ と 、 焼 成 時 間 を 示 す 変  
数 Ｐ ｂ と 、 焼 成 温 度 を 示 す 変 数 Ｐ ｃ と が 、 非 可 視 化 変 数 と し て 用 い ら れ て い る 。 こ こ で 、  
ユ ー ザ は 、 画 像 マ ッ プ Ｍ ｂ の う ち 、 変 数 （ ａ ， ｂ ， ｘ ， ｙ ） ＝ （ ０ ． ２ ，  ０ ． １ ，  ０ ．  
６ ，  ０ ． ３ ） の 位 置 に 示 さ れ て い る 特 性 評 価 値 を 、 マ ウ ス の 操 作 に よ っ て 選 択 す る 。 そ  
の 結 果 、 画 像 処 理 部 ９ ３ ４ は 、 図 ８ ０ に 示 す よ う に 、 組 成 画 像 ｆ １ ６ を 画 像 マ ッ プ Ｍ ｂ に  
重 畳 す る 。 組 成 画 像 ｆ １ ６ は 、 そ の マ ウ ス に よ っ て 選 択 さ れ た 特 性 評 価 値 を 有 す る 化 合 物  
の 組 成 式 だ け で な く 、 そ の 特 性 評 価 値 の 算 出 に 用 い ら れ た 変 数 Ｐ ａ 、 Ｐ ｂ 、 Ｐ ｃ の そ れ ぞ  
れ の 選 択 肢 デ ー タ を 示 す 。 例 え ば 、 「 焼 成 方 法 Ｐ ａ ＝ ボ ー ル ミ ル 」 、 「 焼 成 時 間 Ｐ ｂ ＝ １  
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時 間 」 、 「 焼 成 温 度 Ｐ ｃ ＝ １ ０ ０ ℃ 」 な ど が 、 組 成 画 像 ｆ １ ６ に よ っ て 示 さ れ る 。
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