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物
性
科
学
に
お
け
る

計
算
機
シ
ミ
ュレ
ー
シ
ョ
ン
に
よ
る
理
論
研
究

中
村
研
究
室

炭
素
材
料
の
ダ
イ
ヤ
モ
ン
ド
は
透
明

で
と
て
も
硬
い
絶
縁
体
で
す
。
一
方
、

同
じ
炭
素
で
も
鉛
筆
の
芯
な
ど
に
使
わ

れ
る
黒
鉛（
グ
ラ
フ
ァ
イ
ト
）は
真
っ
黒

で
比
較
的
柔
ら
か
く
、
電
気
を
通
し
ま

す
。
こ
の
よ
う
な
色
や
硬
さ
、
電
気
を

通
す
・
通
さ
な
い
と
い
っ
た
物
質
の
性

質
や
機
能
は
何
に
よ
っ
て
決
ま
る
の
で

し
ょ
う
か
。
そ
れ
は
原
子
の
種
類
や
並

び
方
で
あ
り
、
こ
れ
に
よ
っ
て
原
子
の

中
心
に
あ
る
原
子
核
の
周
り
を
回
っ
て

い
る
電
子
の
状
態
が
定
ま
り
ま
す
。
つ

ま
り
、
物
質
の
電
子
状
態
を
調
べ
る
こ

と
で
、
そ
の
物
質
の
性
質（
物
性
）を
知

る
こ
と
が
で
き
る
の
で
す
。

指
導
原
理
に
基
づ
く
物
質
設
計
と

ル
ー
ル
づ
く
り

中
村
淳
教
授
は
、
物
質（
モ
ノ
）の
性

質
や
機
能
を
明
ら
か
に
す
る
こ
う
し
た

物
性
科
学
の
分
野
に
お
い
て
、
計
算
機

シ
ミ
ュ
レ
ー
シ
ョ
ン
に
よ
る
理
論
研
究

を
行
っ
て
い
ま
す
。ナ
ノ
メ
ー
ト
ル（
ナ

ノ
は
10
億
分
の
１
）の
領
域
で
は
、我
々

が
経
験
的
に
知
っ
て
い
る
古
典
力
学
の

世
界
と
は
全
く
異
な
る
、
量
子
力
学
が

支
配
す
る
世
界
が
広
が
っ
て
い
ま
す
。

量
子
力
学
に
お
け
る
基
本
方
程
式

「
シ
ュ
レ
デ
ィ
ン
ガ
ー
方
程
式
」
に
も
、

原
子
配
列
が
決
ま
れ
ば
物
質
の
電
子
状

態
が
分
か
り
、
そ
れ
に
よ
っ
て
物
性
が

明
ら
か
に
な
る
こ
と
が
示
さ
れ
て
い
ま

す
。こ

の
自
然
界
の
ル
ー
ル
に
従
う
指
導

原
理
に
基
づ
い
て
原
子
配
列
を
デ
ザ
イ

ン（
設
計
）す
れ
ば
、
原
子
レ
ベ
ル
で
物

質
を
設
計
で
き
る
よ
う
に
な
り
ま
す
。

こ
れ
は
応
用
研
究
で
あ
り
、
工
学
的
な

ア
プ
ロ
ー
チ
と
言
え
る
で
し
ょ
う
。
一

例
と
し
て
、
中
村
教
授
は「
フ
ラ
ッ
ト

バ
ン
ド
磁
性
」
と
呼
ば
れ
る
新
し
い
指

導
原
理
を
基
に
、
ホ
ウ
素（
Ｂ
）と
窒
素

（
Ｎ
）、
炭
素（
Ｃ
）を
組
み
合
わ
せ
た
細

長
い
リ
ボ
ン
状
の
物
質
が
磁
性
を
示
す

こ
と
を
理
論
的
に
予
測
し
ま
し
た
。
従

来
は
不
可
欠
だ
と
思
わ
れ
て
い
た
鉄

（
Ｆ
ｅ
）や
コ
バ
ル
ト（
Ｃ
ｏ
）、
ニ
ッ
ケ

ル（
Ｎ
ｉ
）な
ど
の
遷
移
金
属
元
素
を
含

ま
な
い
新
し
い
軽
い
磁
性
材
料
と
し
て

期
待
さ
れ
、
そ
の
後
、
実
際
に
実
験
グ

ル
ー
プ
に
よ
っ
て
そ
の
存
在
が
確
か
め

ら
れ
ま
し
た
。
こ
う
し
た
物
質
設
計
に

お
い
て
は
、
機
械
学
習
な
ど
の
情
報
処

理
技
術
を
活
用
し
て
材
料
開
発
を
進
め

る「
マ
テ
リ
ア
ル
ズ
・
イ
ン
フ
ォ
マ
テ
ィ

ク
ス
」の
手
法
も
用
い
て
い
ま
す
。

一
方
、
合
致
す
る
指
導
原
理
が
な
い

場
合
は
ど
う
す
れ
ば
よ
い
で
し
ょ
う

か
。
中
村
教
授
は
実
験
で
明
ら
か
に

な
っ
た
結
果
に
つ
い
て
、
実
験
グ
ル
ー

プ
か
ら
そ
の
理
由
を
説
明
す
る
理
論
を

構
築
し
て
ほ
し
い
と
い
う
依
頼
を
受
け

る
こ
と
が
あ
る
そ
う
で
す
。
な
ぜ
こ
の

よ
う
な
物
性
が
現
れ
る
の
か
。
そ
の
理

由
が
既
存
の
指
導
原
理
に
当
て
は
ま
ら

な
け
れ
ば
、
物
質
の
電
子
状
態
を
明
ら

か
に
し
て
新
た
な
ル
ー
ル
を
作
り
出
せ

ば
よ
い
と
中
村
教
授
は
考
え
て
い
ま

す
。
こ
れ
こ
そ
が
基
礎
研
究
で
あ
り
、

自
然
界
の
ル
ー
ル
を
探
る
サ
イ
エ
ン
ス

（
理
学
）
な
の
で
す
。
こ
の
よ
う
に
し

て
、
中
村
教
授
は
理
論
計
算
の
研
究
者

な
が
ら
、「
モ
ノ
の
理
屈
を
明
ら
か
に

す
る『
理
学
』と
、
そ
の
理
屈
を
使
っ
て

新
し
い
モ
ノ
を
作
る『
工
学
』と
の
間
を

行
き
来
し
な
が
ら
研
究
を
進
め
て
い

る
」と
い
い
ま
す
。

グ
ラ
フ
ェ
ン
ナ
ノ
リ
ボ
ン
の
熱
伝

導
率
と
熱
電
変
換
効
率
を
向
上

具
体
的
な
成
果
と
し
て
は
、
炭
素
原

子
が
ハ
チ
の
巣
構
造
に
並
ん
だ
１
原
子

の
厚
さ
の
シ
ー
ト
状
物
質「
グ
ラ
フ
ェ

ン
」を
リ
ボ
ン
状
に
し
た
、「
グ
ラ
フ
ェ

ン
ナ
ノ
リ
ボ
ン
」
に
関
す
る
さ
ま
ざ
ま

な
物
性
研
究
が
あ
り
ま
す
。
グ
ラ
フ
ェ

ン
は
ノ
ー
ベ
ル
賞
に
も
輝
い
た
有
名
な

材
料
で
す
が
、
中
村
教
授
は
世
界
で
も

ま
だ
そ
の
物
性
が
ほ
と
ん
ど
知
ら
れ
て

中村 淳
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い
な
か
っ
た
時
代
に
こ
れ
に
着
目
し
、

１
９
９
４
年
に
は
す
で
に
炭
化
ケ
イ
素

（
Ｓ
ｉ
Ｃ
）
の
基
板
上
に（
後
に
グ
ラ

フ
ェ
ン
と
呼
ば
れ
る
）
単
層
の
グ
ラ

フ
ァ
イ
ト
が
形
成
さ
れ
た
構
造
に
関
す

る
論
文
を
発
表
し
て
い
ま
す
。

換
デ
バ
イ
ス
と
し
て
機
能
す
る
と
い
う

可
能
性
を
示
し
た
研
究
な
ど
を
行
っ
て

き
ま
し
た
。

燃
料
電
池
の
安
価
な
触
媒
開
発
と

Ｃ
１
サ
イ
ク
ル
へ
の
応
用

最
近
で
は
、
グ
ラ
フ
ェ
ン
に
異
種
元

素
を
添
加
し
て
燃
料
電
池
の「
触
媒
」と

し
て
使
う
研
究
な
ど
に
力
を
入
れ
て
い

ま
す
。
現
在
の
燃
料
電
池
自
動
車
の
触

媒
に
は
希
少
金
属
の
白
金
が
用
い
ら
れ

て
い
ま
す
が
、
高
価
で
耐
久
性
が
低
い

な
ど
の
課
題
が
あ
り
ま
す
。
中
村
教
授

は
東
北
大
学
な
ど
と
共
同
で
、
窒
素
を

添
加
し
た
グ
ラ
フ
ェ
ン
と
青
色
顔
料
と

し
て
知
ら
れ
る
鉄
フ
タ
ロ
シ
ア
ニ
ン
に

窒
素
を
入
れ
た
誘
導
体
を
組
み
合
わ
せ

る
と
、
白
金
と
同
等
以
上
の
効
率
を
持

つ
安
価
な
触
媒
が
作
れ
る
こ
と
を
理
論

と
実
験
の
両
面
で
実
証
し
ま
し
た
。
将

来
実
用
化
で
き
れ
ば
、「
燃
料
電
池
車

だ
け
で
な
く
、
身
体
に
装
着
で
き
る

ウ
ェ
ア
ラ
ブ
ル
デ
バ
イ
ス
な
ど
に
使
え

る
の
で
は
な
い
か
」
と
中
村
教
授
は
考

え
て
い
ま
す
。
こ
れ
を
さ
ら
に
発
展
さ

せ
た
新
し
い
触
媒
の
研
究
も
進
め
て
い

る
そ
う
で
す
。

こ
の
よ
う
な
触
媒
を
、
現
在
注
目
さ

れ
つ
つ
あ
る「
Ｃ
１
化
学
」を
応
用
し
た

エ
ネ
ル
ギ
ー
サ
イ
ク
ル（
Ｃ
１
サ
イ
ク

ル
）
に
導
入
す
る
研
究
も
手
が
け
て
い

ま
す
。
Ｃ
１
化
学
と
は
、
一
酸
化
炭
素

（
Ｃ
Ｏ
）や
二
酸
化
炭
素（
Ｃ
Ｏ
２
）、
メ

タ
ン（
Ｃ
Ｈ
４
）、
メ
タ
ノ
ー
ル（
Ｃ
Ｈ
３

Ｏ
Ｈ
）
な
ど
炭
素
数
が
１
の
化
合
物
か

ら
、
炭
素
数
が
２
以
上
の
化
合
物
を
合

成
す
る
有
機
化
学
プ
ロ
セ
ス
で
す
。
Ｃ

１
サ
イ
ク
ル
は
現
行
の「
カ
ー
ボ
ン

ニ
ュ
ー
ト
ラ
ル（
温
室
効
果
ガ
ス
排
出

量
ゼ
ロ
）」政
策
と
は
異
な
り
、
脱
炭
素

で
は
な
く
炭
素
を
捨
て
ず
に
循
環
さ
せ

る
、
よ
り
進
ん
だ〝
炭
素
再
利
用
の
循

環
型
社
会
〞
に
向
け
た
新
し
い
取
り
組

み
と
し
て
期
待
さ
れ
て
い
ま
す
。

そ
の
後
も
、
グ
ラ
フ
ェ
ン
の
電
子
状

態
と
グ
ラ
フ
ェ
ン
ナ
ノ
リ
ボ
ン
の
エ
ッ

ジ（
端
）状
態
の
効
果
を
利
用
し
て
熱
伝

導
率
を
さ
ら
に
高
め
る
と
い
っ
た
世
界

に
先
駆
け
た
研
究
や
、
グ
ラ
フ
ェ
ン
に

Ｂ
と
Ｎ
を
混
ぜ
る
と
高
効
率
な
熱
電
変

産
業
界
の
声
に
応
え
る

以
上
の
よ
う
に
、
中
村
教
授
の
研
究

は
、
炭
素
系
に
限
ら
ず
、
あ
ら
ゆ
る
物

質
を
対
象
に
原
子
レ
ベ
ル
ま
で
立
ち

返
っ
て
そ
の
ル
ー
ル
を
調
べ
、
こ
れ
を

基
に
最
先
端
の
物
質
を
設
計
し
て
い
る

こ
と
が
最
大
の
特
徴
で
す
。
近
年
で

は
、
企
業
で
も
理
論
計
算
を
ベ
ー
ス
に

し
た
も
の
づ
く
り
の
手
法
が
浸
透
し
つ

つ
あ
り
、
中
村
教
授
は「
こ
れ
か
ら
も

多
く
の
産
業
界
の
要
望
に
応
え
て
い
き

た
い
」と
考
え
て
い
ま
す
。

【
取
材
・
文
＝
藤
木
信
穂
】
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