
第
一
原
理
計
算
で
材
料
特
性
を
予
測
し
、

高
温
環
境
用
の
自
給
型
セ
ン
サ
材
料
を
開
発

火
力
発
電
所
の
安
全
性
を
確
保
す
る
に
は
、数
年
お
き
に
発
電
所
を
停
止
し
、蒸
気
タ
ー
ビ
ン
な
ど
の

機
器
を
検
査
す
る
必
要
が
あ
る
。た
だ
し
、発
電
所
の
停
止
は
経
済
的
損
失
が
大
き
い
こ
と
か
ら
、発

電
所
を
稼
働
し
た
ま
ま
損
傷
状
況
を
監
視
す
る
技
術
の
開
発
が
求
め
ら
れ
て
い
る
。電
力
中
央
研
究

所
の
中
村
氏
は
、高
温
下
で
も
正
常
に
作
動
す
る
自
給
型
セ
ン
サ
材
料
を
開
発
。第
一
原
理
計
算
を
用

い
る
こ
と
で
、新
材
料
の
開
発
に
独
自
の
ア
プ
ロ
ー
チ
で
挑
ん
で
い
る
。

高
温
下
で
の
状
態
監
視
を
実
現
す
る

セ
ン
サ
用
機
能
材
料
の
開
発

　　
高
温
・
高
圧
の
環
境
下
に
設
置
さ
れ
る
機
器
は
、経
年
と

と
も
に
金
属
内
部
に
ク
リ
ー
プ
ボ
イ
ド
と
呼
ば
れ
る
微
小
な

空
孔
が
発
生
す
る
。ク
リ
ー
プ
ボ
イ
ド
が
成
長
す
る
と
亀
裂

が
生
じ
、機
器
の
破
損
や
破
断
と
いっ
た
重
大
事
故
に
つ
な

が
る
可
能
性
が
あ
る
た
め
、火
力
発
電
所
な
ど
の
施
設
で
は

超
音
波
探
傷
法
を
使
っ
た
非
破
壊
検
査
を
定
期
的
に
実
施

し
、機
器
の
健
全
性
を
評
価
し
て
い
る
。理
想
を
い
え
ば
、発

電
所
を
稼
働
し
た
ま
ま
機
器
を
監
視
し
た
い
と
こ
ろ
で
あ

る
が
、既
存
の
超
音
波
探
触
子
は
３
６
０
℃
程
度
で
圧
電

特
性
を
消
失
し
て
し
ま
う
た
め
、高
温
下
で
も
圧
電
特
性

を
失
わ
な
い
材
料
の
開
発
が
必
要
と
さ
れ
て
い
る
。

　

電
力
中
央
研
究
所
の
中
村
氏
は
、高
温
環
境
で
も
動
作

可
能
な
圧
電
セ
ン
サ
材
料
と
セ
ン
サ
へ
給
電
す
る
熱
電
材
料

の
開
発
に
取
り
組
ん
で
い
る
。高
温
機
器
の
損
傷
状
況
を
リ

ア
ル
タ
イ
ム
で
監
視
す
る
シ
ス
テ
ム
の
構
築
に
努
め
て
い
る
。

　
「
す
で
に
基
本
的
な
シ
ス
テ
ム
は
組
み
上
が
っ
て
い
る
の
で
、

今
後
は
実
証
試
験
を
重
ね
て
実
用
化
を
目
指
し
て
い
き
ま

す
。こ
の
技
術
が
導
入
さ
れ
れ
ば
、高
温
機
器
の
損
傷
状
況

を
24
時
間
３
６
５
日
、連
続
モ
ニ
タ
リ
ン
グ
で
き
る
よ
う
に
な

り
、信
頼
性
の
向
上
と
保
守
コス
ト
の
削
減
を
同
時
に
実
現

で
き
ま
す
。も
ち
ろ
ん
、発
電
所
以
外
の
施
設
に
も
応
用
可

能
で
す
。化
学
プ
ラ
ン
ト
や
コ
ン
ク
リ
ー
ト
素
材
の
検
査
な

ど
、幅
広
い
用
途
に
活
用
で
き
る
技
術
に
な
る
と
考
え
て
い

ま
す
」

結
晶
構
造
か
ら
逆
行
し
て
材
料
を
開
発

計
算
機
の
中
で
行
う
錬
金
術

　　
通
常
、新
材
料
の
開
発
は
、研
究
者
の
勘
と
経
験
を
頼

り
に
材
料
を
試
作
し
、そ
の
特
性
を
評
価
し
て
い
く
、と
い
う

手
法
が
採
ら
れ
る
。こ
れ
に
対
し
て
中
村
氏
は
、全
く
逆
の

ア
プ
ロ
ー
チ
で
新
材
料
の
開
発
を
進
め
て
い
る
と
い
う
。

　
「
原
子
番
号
と
原
子
の
配
列
の
み
か
ら
物
性
を
予
測
す

る
第
一
原
理
計
算
を
用
い
て
原
子
レベル
の
シ
ミュレ
ー
ション
を

行
い
、新
材
料
を
設
計
し
て
い
ま
す
。具
体
的
に
は
、あ
ら
か

じ
め
数
値
計
算
で
特
性
を
予
測
し
、材
料
組
成
や
合
成
条

件
と
いっ
た
実
験
範
囲
を
絞
り
込
ん
で
か
ら
材
料
を
試
作

し
、実
験
に
よ
り
期
待
ど
お
り
の
特
性
が
得
ら
れ
る
こ
と
を

確
認
す
る
、と
い
う
手
順
に
な
り
ま
す
。素
材
と
な
る
元
素

の
割
合
、温
度
、圧
力
を
与
え
れ
ば
完
成
さ
れ
る
結
晶
構
造

を
予
測
で
き
る
の
で
、用
途
に
合
わ
せ
た
材
料
を
短
期
間
で

開
発
で
き
る
の
が
こ
の
手
法
の
強
み
で
す
。ま
る
で
計
算
機

の
中
で
錬
金
術
を
行
っ
て
い
る
よ
う
な
感
覚
で
す
」。

　

こ
の
よ
う
な
手
法
は
マ
テ
リ
ア
ル
ズ
イ
ン
フ
ォマ
テ
ィ
ク
ス
と

呼
ば
れ
て
お
り
、こ
こ
数
年
、バッ
テ
リ
ー
材
料
分
野
な
ど
を

中
心
に
、多
く
の
研
究
者
の
注
目
を
集
め
る
開
発
手
法
と

な
っ
て
い
る
。旧
来
の
手
法
は
手
探
り
の
状
態
か
ら
材
料
の

試
作
、評
価
を
行
い
、莫
大
な
時
間
と
労
力
を
か
け
て
目

的
の
材
料
を
探
し
当
て
る
必
要
が
あ
っ
た
。一
方
、完
成
後
の

結
晶
構
造
か
ら
逆
行
し
て
材
料
を
開
発
す
る
中
村
氏
の

手
法
は
、仕
様
を
満
た
す
材
料
を
短
期
間
で
効
率
よ
く
開

発
で
き
る
手
法
と
な
る
。

メ
カ
ニ
ズ
ム
か
ら
材
料
特
性
を
制
御

未
来
を
切
り
開
く
次
世
代
の
材
料
工
学

　　
独
自
の
ア
プ
ロ
ー
チ
で
新
材
料
の
開
発
に
挑
む
中
村
氏

は
、「
メ
カ
ニ
ズ
ム
が
分
か
れ
ば
材
料
特
性
を
制
御
で
き
る
」

と
い
う
信
念
の
下
、い
ま
も
研
究
開
発
に
勤
し
ん
で
い
る
。大

学
時
代
は
マ
テ
リ
ア
ル
工
学
科
に
所
属
し
、セ
ラ
ミ
ッ
ク
ス
の

ク
リ
ー
プ
変
形
に
つ
い
て
研
究
を
進
め
て
き
た
。

　
「
研
究
の
軸
と
な
っ
て
い
る
の
は
数
値
計
算
で
す
が
、計

算
し
て
い
く
と
非
現
実
的
な
結
果
が
導
き
出
さ
れ
る
場
合

も
あ
り
ま
す
。た
と
え
ば
タ
リ
ウ
ム

や
鉛
な
ど
の
有
害
元
素
を
含
む

材
料
は
、理
論
上
は
優
秀
で
あ
っ

て
も
実
際
に
は
使
い
に
く
い
も
の
で

す
。必
ず
し
も
ト
ッ
プ
デ
ー
タ
を
求

め
る
の
で
は
な
く
、実
社
会
で
使

え
る
材
料
を
作
り
出
す
こ
と
が
大

切
だ
と
考
え
て
い
ま
す
」。

　

今
後
の
研
究
に
つ
い
て
は
、「
現

在
の
シ
ス
テ
ム
は
小
さ
な
ク
リ
ー
プ

ボ
イ
ド
を
検
出
で
き
な
い
た
め
、セ

ン
サ
の
精
度
を
さ
ら
に
向
上
さ
せ

て
い
く
必
要
が
あ
り
ま
す
。同
時

に
余
寿
命
評
価
の
精
度
を
高
め

て
、セ
ン
シ
ン
グ
技
術
と
寿
命
予

測
を
パッ
ケ
ー
ジ
ン
グ
し
た
シ
ス
テ
ム

を
構
築
し
て
い
き
た
い
と
考
え
て

い
ま
す
。も
し
か
す
る
と
、研
究
を

進
め
て
い
く
う
ち
に
、他
に
類
を

見
な
い
全
く
新
し
い
特
性
の
材
料

を
発
見
で
き
る
か
も
し
れ
ま
せ

ん
。材
料
と
い
う
視
点
か
ら
夢
の

あ
る
研
究
を
行
え
る
こ
と
も
、こ

の
研
究
の
魅
力
の
一つ
で
す
」
と

語
っ
て
い
る
。

　

D
N
A
解
析
が
医
療
研
究
の

在
り
方
を
大
き
く
変
え
た
よ
う

に
、材
料
工
学
の
分
野
で
も
新
し

い
ア
プ
ロ
ー
チ
に
よ
る
研
究
開
発
が

時
代
の
主
流
と
な
り
つつ
あ
る
。そ

の
先
駆
者
の
一
人
と
し
て
、中
村

氏
の
研
究
に
は
熱
い
眼
差
し
が
注

が
れ
て
い
る
。

一般財団法人 電力中央研究所　材料科学研究所
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第一原理計算にて
物性予測→合成・評価第一原理計算+進化的アルゴリズム

元素A ： X%

元素B ： Y%

元素C ： Z%

第一原理計算と進化的アルゴリズムを組み合わせ、任意の元素を混ぜた際の安定な結晶構造を予測。


