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【はじめに】従来の機械学習ポテンシャルの計算コス

トと外挿能力を改善するため、我々の研究グループで

は、ボンドオーダー（BO）のみを機械学習させるハイ

ブリッド型ポテンシャルを「Tersoff-NN」を開発して

いる。これは Tersoff ポテンシャルをベースとしてお

り、BOをMulti-layer Perceptron（MLP）を用いて

予測する。前の講演で Tersoff-NN の概要を紹介した

ので、本講演では、BO 計算部の構成と記述子の選択

が予測精度に与える影響について、調査した結果を報

告する。 

【BO計算部の概要】ベースとした Tersoffポテンシャ

ル[1]では、𝑏𝑖𝑗は次式ように定義されている。 
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𝑘は原子𝑖の𝑛𝑖個の周辺原子（結合相手である jを除く）

のラベルであり、𝑓𝐶(𝑟𝑖𝑘)はカットオフ関数、𝑔(𝜃𝑗𝑖𝑘)は

角度依存項、𝑛、𝛽、𝑐、𝑑、ℎはパラメータである。原

子𝑖、𝑗と、それ以外の周辺原子𝑘からなる𝑗-𝑖-𝑘トリプレ

ットの寄与𝜉𝑗𝑖𝑘を足し合わせた値𝜁𝑖𝑗を用いて原子𝑖--𝑗間

の BO- 𝑏𝑖𝑗を計算している。 

 この BO決定部を機械学習に置き換える際、上記の

どの部分を MLP に担わせるかが問題となる。今回、

MLP に担わせる役割が異なる 2 つの構成(a)、(b)を用

意し、学習能力を比較した。 

 構成(a)を Fig.-1(a)に示す。原子𝑖の局所環境の記述子

として Behler-Parrinelloの対称性関数[2]を採用し、さら

に注目する原子𝑖--𝑗間距離𝑟𝑖𝑗を入力ベクトルに加えて、

MLPが直接𝑏𝑖𝑗を出力する。 

もう一方の構成(b)では、Fig.1(b)に示すように、MLP-

は途中の𝜁𝑖𝑗の計算までを担う。原子𝑖、𝑗、および原子𝑖

の周辺原子𝑘の座標、原子種を成分とするベクトル

{[𝒓𝒊, 𝒓𝒋, 𝒓𝒌, 𝑍𝑖 , 𝑍𝑗 , 𝑍𝑘]|𝑘 ≠ 𝑗, 1 ≤ 𝑘 ≤ 𝑛𝑖}を入力として、

𝜉𝑗𝑖𝑘を計算する。あとは Tersoffポテンシャルの定義通

りに𝑏𝑖𝑗を計算する。Fig.1(c)に𝜉𝑗𝑖𝑘の計算部を示す。各

𝑗-𝑖-𝑘トリプレットについて、𝑖-𝑗間距離𝑟𝑖𝑗、𝑖-𝑘間距離𝑟𝑖𝑘、

原子𝑖を中心とする𝑗-𝑖-𝑘角の余弦cos 𝜃𝑗𝑖𝑘、原子種𝑍𝑖、𝑍𝑗、

𝑍𝑘を入力として、𝜉𝑗𝑖𝑘を出力する。 

今回、オリジナルの Tersoff ポテンシャルの𝑏𝑖𝑗を訓

練データとして、BO 計算部の学習能力を比較した。

64原子の Siダイヤモンド型結晶を 6000Kで溶融する

定積MDシミュレーションの軌跡から得られた 300個

の構造を用意し、Tersoffポテンシャルで計算される𝑏𝑖𝑗

を訓練データとして用いた。300個の構造のうち、80％

を学習データ、20%をテストデータとした。 

【結果】テストデータに対するパリティプロットを

Fig.- 2 に示す。各𝑗-𝑖-𝑘トリプレットに対して予測を行

う構成(b)のモデル方が、明らかに良い精度を示してい

ることがわかる。構成(a)のモデルでは全てのトリプレ

ットの寄与が入力の時点で対称性関数に集約されて

おり、個々のトリプレットの寄与を MLP が学習でき

なかったためと考えられる。BO の学習にはトリプレ

ットの情報を MLP の中で保持することが重要である

ことを示唆している。 
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Fig. 1 Two architectures of bond order prediction models. 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 2 Prediction accuracy of bond order  

for test data in model (a) and (b). 
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